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INTRODUCCION 

El descubrimiento de la difracción de rayos X por cristales en 

1912 por Laue, permitió demostrar, entre otras cosas, que los 

cristales poseen un orden interno, es decir, que son estructuras 

atómicas ordenadas con slmetrias, y que, además de manifestarse 

externamente también se refleja en los patrones de difracción. 

Esto ayuda a determinar la estructura de los cristales, esto es 

conocer las posiciones de los átomos que los componen. A partir de 

entonces, Ja crlstalograffa por difracción de rayos X se ha 

desarrollado rápidamente y ha sido de gran importancia en quimlca, 

ffslca, metalurgia y minerRlogJa. 

Dentro de los métodos experhnentales de cilfracclón de rayos X por 

cristales se encuentra el método de Deblj~Scherrer. Su práctica 

usual es Ja Identificación de fases cristalinas. También se 

utiliza para medir los parámetros de red de sustancias cristalinas 

pulverizadas. En la práctica de este m6todo se presentan diversas 

fuentes de error que JJmltan Jos grados de exactitud y precisión 

con los que los parámetros de red pueden ser determinados. Estas 

fuentes de error provienen de las componentes geométricas entre 

los elementos de la cámara de Deblje-Scherrer, y de las 

caracterlstlcas rtsicas que Intervienen en el proceso. 

El objetivo primordial del presente trabajo es desarrollar una 

metodolgla expt:rlmental, usando la t6cnlca de Oebije-Scherrer, 

para calcular con alta precisión y exa~titud, tos parámetro?> de 

red de sustancias crlstalfnas. 

Para el cumplimiento de dicho objetivo, ha sido necesario: 

a) estudiar el origen ffslco de todos los errores presentes ,en el 

método experimental de Deblje-Scherrer, 

b) conocer el efecto que produce cada uno de ellos sobre las 

medidas experimentales, 

• lkblje, PdnuJosephus WflhelmuS', es conoctdo rn la literatura lnqleso 
corno Debye, Peter Joseph WUlfom. 



e) determinar la forma expllclta para calcular dichos erectos, 

dJ desarrollar una metodologla para corregir las medidas 

experimentales y con éstas calcular los parámetros de red con 

la mayor exactitud y precisión posibles. 

Para cJ cc\lculo de par4metros de red a partir de las medldas 

experimentales de una equisgrana . de Debije-Scherrer, se asignan 

triadas de lndkes a las Hneas de velamlento producldas por los 

haces difractados. Este proceso se conoce como indexacJ6n. y es 

fácil realizarlo cuando la sustancia crlstaHna por anaHzar es 

conocida. Sin embargo, cuando dicha rase es desconocida, es 

necesario tener una metodologla alternativa. Con est'! propósito, 

un objetivo más de esta tesis es: 

eJ desarrollar una metodologla que sea capaz de Indexar patrones 

de difracción tipa Deblje-Scherrer. 

El desarrollo de ambas metodologlas se inició M el LaboratorJo de 

Rayos X del Instituto de Flslca de la UNAM, desde hace 

aproximadamente seis anos (Clavel, 1986). EJ trabajo alcanzado en 

la presente tesis abarc:a sólo una parte de los objetivos en los 

Jnclsos a), b) e) y d) anteriores, ya que no se estudiaron 

todos los errores de origen flslco de ta metodologla experimental. 

Las metodologlas de Jndexacíón se aplican <mkamente a los 

s(stemai; crlstallnos ctlbfco, tetragonal, hexagonal y ortorrómblco. 

No obstante, es posible apltcar los mismos principios de las 

metodologlas a los sistemas erJstaHnos restantes. 

Este: trabajo se introduce con tres capltutos. En el capitulo I, El 

estado ertstallno de la materta, se exponen las caracteristJcas de 

la materia en estado cristaUno y los principios fundamentales de 

la cristalografla geométrica. En el capitulo U, Los rayos X, se 

menclonan las principales propiedades de los rayos X y la manera 

de producirlos por tubos. En el capitulo Uf, Dlfracddn de rayos 

X por cristales, se desar-rolla la teorla fundamental del proceso 

de dispersión debido a la fnteracclón de la radlac16n 

electromagnética con la materia, en particular, el fenómeno de 
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difracción de rayos X como interacción de rayos X por cristales. 

Se explican las condiciones necesarias para que ésto pueda 

ocurrir. Se exponen brevemente los métodos experimentales 

utilizados para detectar y estudiar la difracción de rayos X por 

cristales. 

En el capitulo IV, EL m~todo de Debtje-Scherrer, se explica 

detalladamente la metodologla experimental para obtener una 

equlsgraíla de Oeblje-Scherrer. Se Interpreta el patrón de 

difracción obtenido por este método. Se habla de sus aplicaciones 

en general, y se hace énfasis en Ja apllcaci6n del cálculo de 

parámetro~ de red di! ~rlstales. Se plantea el problema de la 

determinación exacta y precisa de estos parámetros debido a los 

errores slstemé.ticos presentes en I& metodologla experimental, y 

se propone una forma de calcillar el efecto de cada uno de estos 

errores en las medidas experlmentale~. 

En el capitulo V, Indexacldn de patrones de Deblje-Scherrer, se 

explica detalladamente Ja metodologla desarrol1ada para Indexar 

patrones de difracción de Ocblje-Scherrer, la cual se restringió a 

los sistemas cristalinos cúbico, tetragonal, hexagonal 

ortorrómblco. 

En el capllulo VI, Cdlculo exacto y preciso de pardmetros de red, 

se expllcan detalladamente dos metodotoglas desarrolladas para 

medir parAm.etros de red con alta precisión y exactitud. La primera 

de ellas se hace en relación a una fase patrón, y se calculan 

valores relativos. La segunda, en la que se corrigen los errores 

sistemáticos descritos en el capitulo IV, se calculan valores 

absolutos. 

En el capitulo VII. se presentan los programas computacionales 

desarrollados para aplicar Jos métodos de Indexación y de cá.lculo 

de parámetros de red absolutos y relativos. Se muestran sus 

diagramas de flujo y una Hsta de todas las variables, constantes 

y matrices utilizadas en cada uno de los programas. 

J 



El método experimental de Deblje-Scherrer se aplkó a cinco 

sustancias cristalinas canocldas, pertenecientes cada una. a 

alguno de los sistemas cristalinos para las c1Jales se 

desarrollaron las metodologlas de índexacl6n y de cAlculo de 

parámetros de red. Se obtuvleron sus equlsgrafias y se indexaron 

cada uno de los patrones por el método expuesto en el capitulo V. 

Con Ja Indexación encontrada, se calcularon los parámetros de red 

absolutos para cada fase cristalina, y las valores obtenidos se 

compararon con los valores reportados por las tarjetas del JCPOS. 

Los resultados de estos experimentos se muestran en el capitulo 

VUI. 

Por <zltlmo, en el capitulo IX se discuten los resultados mostrados 

en el capítulo anterior y se t::vahlan las metodologlas 

desarrolladas discutiendo poslbles mejoras y proyectos a futuro. 



CAP111JLO 1 

EL ESTADO CRISTALINO DE LA MA'IERIA 

1 . - Introducción. 

El estado sólido de la materia es aquel en el que los átomos 

estén fuertemente unidos entre sl y se mantienen en posiciones 

estadlstlcamente fijas por medio de fuerzas de origen 

electromagm!tlco. Tradicionalmente se ha clasificado de 

acuerdo al orden interno de sus átomos en sólidos crf.staUnos 

y sólidos amorfos. 

Los sólidos amorfos son aquellos en los que el conglomerado de 

agragados atómicos no posee orden como Ja palabra misma lo 

Indica, ya que, amorro significa sln f arma. Los sólidos 

cristalinos, por el contrario, se caractt:rlzan sx>r Ja 

repetición traslaclonal periódica tridimensional de un motivo 

atómico o mol!!eular, esto es, poseen un ord~n. 

Otra diferencia entre la materia cristalina y la amorfa es el 

alcance del orden. Toda la materia posee un orden a nivel 

atómico que no va más allá de 1 O Angstroms, a lo que se le 

llama de corto alcance; sin embargo, en lo~ cristales, el 

ordenamiento de las molkulas en el patrón de repetición es 

por Jo menos de 150 Angstroms, se dice entonces que existe un 

orden de largo alcance. 

Sin embargo, hay estructuras que no se clasifican en ninguno 

do estos dos tipos de materia, sino en una fase Intermedia. 

Por ejemplo los cuasicristales, descubiertos en 1985 por 

Schechtman, llamados de esta manera por poseer orden 

traslaclonal de largo alcance cuastper!ód!co. 

A partir de esta claslficaclón, es posible, entonces, 

clasificar toda la materia de acuerdo al grado de ordenamiento 

Interno de sus componentes. La ciencia que se dedica al 

estudio de la materia en estado cristalino, se llama 

crlstalografla. El orden traslaclonal de los cristales permite 

el estudio sistemático y detallado de este tipo de materia, 

dando lugar a una clasificación general de cualquier cristal, 

como se veré. después. 
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La formación natural de los cristales en Ja tierra, como los 

minerales, es un proceso largo {de millones de anos), durante 

el cual debe haber condiciones favorables de temperatura y 

presión sobre ciertos átomos. Sin embargo, si las condiciones 

se crean artificialmente en laboratorios, es posible crecer 

cristales artfficlalt!'s, mediante un proceso mucho más rápido, 

el cual puede variar, de acuerdo al tamano deseado del 

cristal, de algunas horas a algunos dias. 

Cualquiera que sea la forma de crecimiento del cristal, el 

estado cristalino se logra cuando el apilamiento de agregados 

atómicos se realiza de tal forma que se minimiza la energta 

Ubre por unidad de volumen dentro del material. Los tipos de 

unión de Jos átomos están determinadas par los enlaces 

qulmlcos {fónico, coY"alente, etc). La minlma energJa se 

alcanza cuando se cumple la neutralJdad eléctrica, se minimiza 

Ja repulsión en ttXfo enlace fónico y se satisface que sea 

direccional y discreto todo enlace covalente. 

El orden Interno de los cristales da lugar a ciertas 

propiedades macroso:ópicas, tanto flslcas como geométricas. 

Dentro de las caracter(sticas geométricas está la forma 

externa, llamada hdbfto, la cual, bajo ciertos ambientes de 

crecimiento, presenta caras planas con ángulos diédrlcos 

caracteristlcos de la especie cristalina, aunque de tamaf\o 

variable de espécJrnen a espécimen; el estudio de la slmetrlas 

de las forma cristalinas es Jlamada morfologla crtstallna. 

Por otra parte ~e encuentran las propiedades flsicas de los 

cristales determinadas por el tipo d~ enlace qulmlco 

predorniante·. de las cuales, por mencionar una, está. la 

fractura de los minerales, éstos poseen una dJrecclón 

preferencial de clivaje. 

De acuerdo a las caracterfstfcas geométricas de los cristales, 

las teorias apropiadas para su estudio son: teorla de 

repeticiones, teorla de simetrfas y teorla de grupas. 

• Úl• propledQdes flslcas de los crUtales pueden ser mttdnlcas, 
tlktrtca.r, ma9nitlcas, dptlcaa ténntcas, etc. Para WI estudio 

cCN'tlpfeto v~se Crt.nalograffa Flslca, Fabre9at Gulnchal'd, F'. J. 

BoldCn número '' del Instituto de Geologla, UNAM. 



Con ayuda de éstas es posible slmpllflcar Ja determlnacl6n de 

la estructura crlstaUna, y pasar al estudio de sus 

propiedades ftsica.s. Esta tesis sólo abarca un estudio 

cristalográfico geométrlco, por lo que en el presente capltuJo 

se mencionarán los prlnclpfos de dichas teorlas. 

2.- Elementos básicos de teorla de repeticiones. 

Desde un punto de vista geom6trlco cada átomo o molécula que 

constituye el cristal puede considerarse como una copla, o una 

repetfclón, de alguna otra unidad molecular eseilglda, a la que 

comunmente se le llama mothto. En teorla de repeticiones al 

proceso de repetir un objeto reproduclendolo en algún otro 

lugar del espacio, se le llama operacldn geométrica de 

repettctón. Se dice que el objeto original y el repetido son 

equtualentes, éstos pueden ser de dos clases: congruentes o 

enantlomorfos. Cuando sen congruentes además de ser Iguales, 

son Idénticos. es decir, al desplazarse uno sobre otro los dos 

objetos coinciden (figura l ). Dos objetos son enantiomorfos 

cuando siendo iguales, al desplazarse uno hasta sobreponerse 

al otro, no coinciden (figura 2). 

Flg. 1. Objetos congruent•s. f'lg. 2. Objetos enantlomorfos 

Hay cuatro operaciones geom~trlcas de repeticJ6n elementales y 

cuatro operaciones diferentes que resultan de la combinación 

de dos de ~stas. a las que se les llama compuestas. A 

continuación se da una descrlpc16n de cada una. 

l) Operaciones geométricas de repetición elementales. 

Traslación: cada punto del motivo se mueve una dlstancfa .t 
en una dlreccion determinada. El resultado de 

esta operación es un objeto congruente 

desplazado una distancia 1 (figura 3). 
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FJgura 3. TraslacJón. 

RotacJón: cada punto del motivo se gira , un ángulo constante 

«, en un sentido determinado, y con respecto a un 

eje, llamado de rotación y denotado por A«. El 

resultado de esta operación es un objeto 

congru~tc.o (figura 4). 

l----<t9 '"/""' -

'r-, 
\t 
A,. 

Flgura 4. Rotaclón. 

Reflexión: esta operación ·se realiza con respecto a un 

plano llamado plano especular o espejo, de la 

siguiente manera: cada punto del motivo se 

desplaza hacia el espejo y perpendicularmente a 

~l. i>or una distancia Igual a dos veces la 

distancia que hay entre este punto y el plano 

espeallar, dando por resultado un objeto 

enantJomorfo, (figura S). 

figura S. Reflexión. 



Inversión: esta operación se realiza respecto a un punto, 

Hamado de inversión, de la siguiente manera: 

cada punto del motivo se desplaza dos veces la 

distancia que hay entre este punto y el punto de 

Jnverslón, en la dlreccl6n que los une. El 

resultado es un objeto enantfomorfo (figura 6). 

Ffgura 6. Inversión. 

U) Operaciones compuestas de repetición: 

DesUzamlento: es la combinación de una reflexión m4s una 

traslaclón. Esta (Jltlma. se rcallza paralela 

aJ plano de reflexión, al que se le llama 

entonces plano de de!:llzamlento y se denota 

por m
0

• El resultado de esta operación es 

un objeto enantlamorfo (figura 71. 

~ .. 
' ' ' : : : ---t-<e--------m., 
: ! 

~--i-----i~ --~ 
' . 

í~"~ .• ~-----~--- -
(\j 

Figura 7. Desllzamlento. 

Hdllce o tomUJo: es la combinación de una rotación máS 

una traslación. Esta Oltlma se realiza 

paralela al eje de rotación, llamado 

entonces eje helicoidal y se denota por 

9 



Aa..tU' Esta operación da como r~sultado 

un objeto congruente (flgura 8). 

Figura 8. H6llce o tornillo. 

Rotorreflexióm es la combinación de una rotación mas una 

reflexión. Esta última se reallzR respecto a 

un piano perpendicular al eje de rotación, 

al que se le llama plano de rotorreflexlón. 

Esta operación se denota por X a.· El 

resultado de esta operación es un objeto 

enantlomorfo (figura 9). 

j<5 I~ 
1 :' 
Je...... 1 

···--. .:::f 
A. 

Figura 9. Rotorreflexlón. 

Rotolnverslóm es la comblnacl6n de una rotación mas una 

inversl6n. Esta Oltlma se realtza respecto a 

un punto que est6 contenido en el eje de · 
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rotación, al que se le llama eje de 

rotolnversión. Esta operación se deriota por 

A«. El resultado de esta operación es un 

objeto enantlomorfo (figura l O). 

~}s~~1\ 

~ '"··,·::.\ -

~--------··L-::~~· 
X '' 

'., · .. 
', 

~x· 
Figura 1 O. Rotolnverslón. 

llll Patrones periódicos de repellcl611: la aplicación de una 

operación de repetición, a un objeto ya repetido por la 

misma operación, produclrA un tercer objeto equivalente a 

los dos primeros. Sl esta misma operación se aplica n veces 

cada vez al nuevo objeto repetido, se produciré. un conjunto 

de n objetos equivalentes entre si y relacionados por la 

operación geom6trlca de repetición. A este conjunto de 

objetos se le llama patrón de repetfdón geométrLca 

perlddlca, y a la operación que los produjo, su generador. 

Un ejemplo de un patrón de repctlclOn deslizamiento se 

muestra en la figura 11. 

Figura 11. Patrón de repetición periódica deslizamiento. 
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3.- Elementos de teorla de slmetrlas y teorla de grupos. 

CUando se realiza una operación geométrica de repetición sobre 

todo un patrón de repetición perl6dlca. y como resultado se 

obtiene el patrón mismo, se dice que el patrón periódico tiene 

slmetrla, y a tal operaclón se le llama entonces operacldn de 

súnetrCa. Toda operaclón de simetrla se realiza respecto a un 

punto, una linea o un plano, a los cuales se les llama 

elementos de slmetrta. 

CUando una operación de repetición rotacional repite un objeto 

en su objeto congruente. se le llama rotaclón propfa y a su 

correspondiente elemento de slmetrla eje proplo de rotación. Y 

si el objeto repetido es su enantiomorfo se dice que la 

rotación es impropia y su correspondiente elemento de simetrla 

eje tmproplo de rotaclón. Las operaciones de rotolnverslón y 

rotorrcflexión son operaciones Impropias, mientras que tas 

operaciones de rotación y M:lice son operaciones propias. Las 

operaciones de repetlclón que producen un objeto congruente se 

llaman operaciones de primera clase. A este conjunto 

pertenecen las traslaciones y las rotaciones puras. Cuando 

producen objetos enantiomorfos, se les llama operaciones de 

seqUllda clase. A este conjunto pertenecen las operaciones de 

reflexión, inversión y rotoinverslón. 

la operación elemental para la formación de un patrón 

tridimenclonal periódico. cerno por ejemplo un cristal, es la 

traslación. Sl se impone la existencia de un eje de simetrla 

rotacional a este patrón, el orden dd eje de rotacU:n se 

restringe a tomar 6nicamente los valores 1, z. 3, 4, 6 6. 

Ninguna otro eje de rotación puede ser consistente con la 

traslación. Este hecho conduce a que los ejes de simetrla de 

las operaciones de rotoinversión y hélice en un patrón 

peri6dico, traslacional, únicamente puedan tomar los valores 

l. 2, 3, 4 6 6, y, 1
1 

, 2
1 

, 31 , 4t , ó 6t , respectivamente. 

Un estudio completo demuestra que las traslaciones que pueden 

tomar las operaciones de tornillo, son las que se indican en 

la tabla l.A, donde el sublndice t , significa l /t de la 

traslación generadora del patrón. 

En las tablas 1.A y l.B se han resumido los ejes de simetria 

perimitldos cristalográ.ficamente. 
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Tabla 1 

Elementos de stmetrla de las operaciones geométricas de repetición. 

A. Ejes rotacionales. 

Operac 1 one s Elemento Simbo lo Slmbolo 

de repet Jetón de slmetrla escrJ to gráfico 

Rotación eje de rotación 
de orden: 

uno 1 ninguno 

dos 2 • perpendicular ____, 
paralelo 

tres 3 .6. 
cuatro 4 • seis 6 • R.eflextón plano de m d 2 

refl exl6n 

Inversión centro de l d T . 
inversión 

Hélice eje hel lcoldal 

de orden: 

dos 2, 2, • ' tres 3, 3 ,. 3 .A ..... ' 
cuatro 4, 4 ,. • • 4 

" 4, --· se is 6, 6 ,. 6" • •• 6 ,. 6 .. 6 • ... • 
Rotolnvcrslón eje de 

rotolnverslón 
de orden: 

dos 2 o 
tres 3 ¿ 

cuatro 4 ~ 
seis 6 ~ 
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Tabla 2 

Elementos de simetría de las operaciones geom6trlcas de repetición. 

B. Planos. 

Operac l ones Elemento Slmbolo Simbo lo 
de repe t le lón de s lme tría escrito gráfico 

Refle>< l ón plano de 
reflexión: 

perpend 1 cu lar 
al plano de 
pro ye e el ón 

paralelo -----i al plano de 
proyección __/ 

Oesl lzamlento plano axial de 
desl lzaml ento: 

perpend l cu lar a, b ------al plano de 
pro ye e e 1 ón e ........... 

-¡ a12 

paralelo a, b 'I 11001 
b12 al plano de '---¡ proyec el ón 10101 

e ninguno 

plano d l agonal 
de des 11 z amiento: 

per9end l cu lar 
al plano de n -·-· -·-·-·-
proyec el ón 

para 1 e i o ~ al plano de n 
proyec el ón 

plano de 
des l izam len to 
tipo d l amante 

perpend 1 cu lar 
al plano de d :::::~::::: 

proyección 

para le to -i l al plano de d 
proyec el ón 

1 
~ 

i 

8 
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Una apltcaclón repetida dos veces de una operación A a un 

objeto, matemá.tlcamente se expresa asl: 

••• (1) 

Una tercera aplicación de la misma operación se expresa como: 

A·A·A=A' ••• (Z) 

La aplicación sucesiva n veces de la misma operación se 

expresa como un producto de n veces la operación de 

repetición, es decir: 

A•A· ·A=An 
L n 11cce• .J 

••• (3) 

Por otra parte, supongamos que tenemos una üperaclón de 

repetición E, tal que aplicada a cualquier objeto no le hace 

absolutamente nada. Esta operación puede ser por ejemplo una 

rotación de 360 •, o una traslación de magnitud O, etc. 

Consideremos ahora el conjunto de operaciones de repetición 

{E, A1 A2
, A3

, ••• , An} tal que forma un patrón de repetición 

pcrl6dlca. Por el mismo hecho de que estas operaciones 

generaron al patrón, la aplicación de cualquiera de estas 

operaciones al patrón de repetición geométrica lo deja 

Invariante. El conjunto de operaciones de slmetrlas que deja 

Invariante un patrón de repetición forman un grupo 

matemático, esto es, cumple ~n los cuatro postulados de 

grupo, que son: 

a) cerradura, 

b) asoclatlvidad, 

e) existencia del elemento neutro, y 

d) exls~encla del elemento Inverso para todos los elementos 

del grupo. 

El mismo problema se puede ver de manera Inversa, esto es, el 

conjunto .de elementos de !ilmetrlas que posea un patrón, foÑnan 

un grupo. 

• Para un lratamlmta completo de Tf!orCa ~ 9rupo8 111!att, por ejemplo, 

Enqf!I, Pf!ter, Gf!omdrlc Crystalloqraphy, (1'116). 
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Cuando una operación de repetición después de aplicarla n 

veces hace coincidir al objeto n veces repetido con el 

original, es decir cuando: 

E=G" ... (4) 

el conjunto de operaciones {A, A2
, A3

, ••• , An- 1
, A"==E} forman 

un grupo cCcllco de orden n. El ejemplo más com(m, es el 

conjunto de operaciones de rotación A
4 

cuando su ángulo de 

rotación a cumple la condición: · 

a.=2n/n •.• (5) 

donde n es un nWnero entero. A los elementos de slmetrla de 

estos grupos se les denota por el ntlmero del orden n. Los 

patrones de repetición aplicados a un punto con el eje de 

rotación perpendicular al papel, para los primeros órdenes, se 

mucsb-an en la figura 12.a. Otros ejemplos de grupos clcllcos 

son las reflexiones, con n=2, las rotolnverslones y las 

rotorreflexiones cuyos ángulos de rotación cumple la condición 

(5). Los diagramas de repetición de estos grupos semejantes al 

de las rotaciones se muestran en las figuras 12.b y 12.c, 

donde se ha indicado con un punto hueco aquellos que se 

encuentran debajo del papel. En estos patrones una observación 

inmediata muestra que cada uno de de los patrones de 

rotorreflexlón es Igual a 1mo de los patrones producidos por 

las operaciones de rotolnverslón, por ejemplo 6=3. Debido a 

esta equivalencia se puede hacer- refereni:Ja ítnicamente a w10 u 

otro de los patrones, por convención se toman las 

rotolnverslones. 

Las mayorla de estas operaciones Impropias de rotación puede 

descomponerse en la combinación de dos operaciones de 

repetición elementales. Asl pues, un eje de rotolnverslón de 

orden n, se descompone de la siguiente manera: cuando n es 

impar, el patrón se obtiene combinando todas las operaciones 

del grupo rotacional de orden n con la operación inversión, lo 

cual se denota como n · l; cuando n es par hay dos casos, n/2 

par o Impar; si es impar, la combinación de todas las 

operaciones de rotación del grupo n, con una reflexión en un 

espejo ·perpendicular al eje de rotación, lo cual se denota por 

nlm: cuando n/2 es par, los patrones de rotoinverslón y de 
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0000 
.. - & Ji 4 

0800 
' a ' 1 

(a) 

0000 
1 s: ] f 

0000 
J 1 ' 1 

(b) 

0000 
1 1 > ' 

0000 
r i ' ' 

(e) 

figura l 2. Patrones de repetición perlódica de algunas operaciones de: 

(a) rotación, (b} rotorreflexión, (e) rotolnverslón. 
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rotorrenexlón son iguales y no es posible descomponer estas 

operaciones en otras elementales. Las equivalencias e¿tre los 

ejes de rotolnverstón y rotorreflexl6n, y su descomposición en 

operaciones elementales, se muestran en la tabla 2. 

Tabla 2 
Equivalencias entre ejes de rotolnvers lón rotoref 1ex1 ón. 

impar n par 
n impar n 

n 
n/1 Impar n'2 

r- 1. t -z 2= 1/m = í 3· 3· l. = 6 4 

5= 5· l. -10 6= 3/m: 3 'f= 7. t = 14 8 

9= 9. t = IS 10= 5/m = S IT= 11 . t = zz rr 
13. 13· t = 26 14.:c 1/m SS 7 IS= 15. t = 30 I6 

Debido a la restricción de los órdenes de los ejes de rotación 

consistentes con la traslación, en un plano únicamente pueden 

existir S ejes de stmetrla que lo dejen Invariante, los cuales 

se pueden combinar con la operación reflexión, y formar 1 O 

grupos puntuales bidimensionales, los cuales se denotan asl: 

l, 2, 3, 4, 6, m, Zmm, Jm, 4mm y 6mm. 

Sin embargo, en el espacio e-s posible la combinación de 

más operaciones c!e slmetrla, dando lugar a nuevos elementos de 

stmetrla. Por ejemplo, cuando se combinan dos operaciones de 

rotación cuyos ejes se lntersectan, dan lugar a un tercer eje 

de rotación. SI se combinan dos ejes de rot.aclOn cuyos ejes no 

se lntersectan, dan lugar a una traslación. Los posibles 

conjuntos de combinaciones de operaciones de repetición 

omitiendo traslaciones, es decir considerando sólo_ rotaciones 

propias e impropias, cuyos ejes se intersectan, según la 

construcción de Euler, esun limitadas a ciertos Angules, que 

son: 30°, 35°15'52", 45°, 54°44'08", 60°, 10°31'44" y 90º. 

Estas combinaciones determinan solo 32 grupos llamados grupos 

puntuales crtstalogrdflcos, porque ·al aplicarlos dejan 

lnvarlante un punto del espacio, es decir no se mueve porque 

no intervienen las traslaciones. En la figura 20 se 

representan las proyecciones ortográ.flcas de los 32 grupos · 

puntuales. 
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, .. ----~ 
' . \ 
\ . : 

·.. ·' ___ .. 
<.• 

."(r~ 
f..:· ... · .. ·"'-
t"''""'"' ~< .. r->l 
'"~ es.uz 

.. ~ .. -=--..,_., ,, . , , 
\~ - -v· -._ .... 

"-"' 

~08808 

.. 

e;.· <.1.lt ,,.._.. e:..• ...... 

c,,I .... , 
I~: @:...··-. . . . 

' - . 
,..,.,.. e,..>- t.,..- ~·-

EB@ @~$$ 
.,..¡¡¡ º~·•·z·•·• a..l.U o..iU r..Ai .... sj-

'X_.-.,~ ,<I>, ~ 
\ , ___ / ·<1>~ ~ 

º""'""• o,..Sl r,,,4S• 

Figura 20, Diagramas de proyección ortográfica de los 32 grupas 

puntuales. 
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Una operación que consiste de una rotación, propia o impropia, 

y una operación que consiste de la combinación de la misma 

rotnclórt más una traslación, se dice que son t.sogonales, ya 

que ambas tienen la misma repetición angular. Las 

combinaciones de rotaciones con traslaciones están ltmltadas a 

las mismas combinaciones de sus correspondientes rotaciones 

lsogonales. Las combinaciones . permisibles de rotaciones con 

traslaciones determinan 230 grupos llamados grupos espacf.ales. 

Estos grupos determinan los 230 diferentes tipos de patrones 

tridimensionales. Puesto que los cristales están formados por 

Ja repetición de una misma molécula repetida slstemiiticamente, 

su arreglo espacial debe pt"rtenecer a alguno de los 230 

diferentes tipos de patrones tridimensionales. la:i slmetrla3 

Internas de cualquier cri!';tal corresponden a uno de los 230 

grupos espaciales. 

4.- Morfologla crlstallna y grupos puntuales y espaciales. 

Como se mencionó en el apartado 1, bajo circunstancias 

faTurables el crecimiento de un cristal da lugar a una 

superficie externa que consiste de caras planas. Cada cara es 

paralela a una famllla de planos racionales de la red. Aunque 

la red tiene infinito nOmcro de familias de planos racionales 

sólo unas cuantas, las que tienen Indices mas simples o 

menores, se representan en superficies externas del cristal 

por caras. Esto se debe al llamado Prlndplo de Bravals, 

ffabregat, 1971 ), segOn el cual las caras prc.-sentes son por lo 

general paralelas a planos con mayor densidad de puntos 

reticulares. Siendo ~tas las de indices más sencillos. 

Cuando a un plano {hkO se le aplican las operaciones de un 

grupo espacial, las operaciones de traslación produclrl\n una 

pila de planos paralelos, y las operaciones de rotación 

repetirán esta pila de planos en un conjunto de planos 

relacionados entre sl de acuerdo a la simetrla rotacional del 

grupo. SI al mismo plano {hJd) se le apllcan las operaciones 

del grupo puntual isogonal, lo que se tiene son planos 

lndlvlduales relacionados con la misma simetrla rotacional que 
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el grupo espacial. Por esta razon. cuando una cara del cristal 

es paralela al plano (hld) sera. paralela al conjunto de planas 

reJacJonados· entre sl por la slmetrla traslaclonal, es decir, 

en la morfologla cristalina sólo se observan · las slmetrlas 

rotacionales del grupo espacial, las simetrlas traslaclonales 

se suprimen. Esto explica el hecho de que las slmetrlas de la 

morrt>logla externa de un cristal corresponden a una de las 

slmetrlas del grupo puntual. lsogonal al grupo espacial. 

Entonces, un cristal puede clasificarse, de acuerdo a su 

morfologfa, en uno de los grupos puntuales, a los cuales se 

les llama clases crfstalfnas. 

S.- Red puntual. 

El cristal, como se ha menr.lonado, es la repetición 

traslaclonal periódica trldlmenstonal de un motivo atómico, al 

cual llamaremos módulo mCnCmo materLal (según Amezcua-López y 

Cordero-Borboa, t 988). Un modelo del Cloruro cie Sodio se 

muestra en la figura 13, y en la figura t 4, se muestra el 

módulo mlnlmo material. Asociado a éste, se encuentra el 

mddulo mlnLmo espac~al, que es la mlnlma porción de espacio 

con el cual se puede generar todo el espacio que ocupa el 

cristal, con la misma repeticiOn traslaclonal periódica 

tridimensional con la que se construye el cristal, 

(rtgura 15). Un punto cualqulera de ~I se puede utlllzar para 

representar la poslclón del módulo mfnimo espacial y a la vez 

del módulo mlnlmo material del cristal. El punto equivalente 

de todos los módulos mlnimos espac!ales produciré. un conjunto 

de puntos geométricos cuyas posiciones representan las 

posiciones de todos los módulos mlnirnos materiales. Todos 

estos puntos tienen exactamente los mismos alrededores, y son 

Idénticos en posición relativa dentro del módulo mlnlmo 

material. Este conjunto de puntos en dos dimensiones 

constituye una red. El mismo término de red se conserva para 

tres dimensiones, por Jo que se le llama red puntual espaclaL 

crlstaUna (figura 16) y al conjunto de motivos atómicos red 

crLstaHna. Hay que hacer notar que en la red puntual existe 

un punto por cada motivo molecular, y no un punto por cada 

átomo de la red cristalina. 
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• cr 
f'lg. 1 J. Red C'lstallna Flg. 14. MOdulo mlnlmo mate,fal. 

,,¡---- - --- -~ .. ~ 
,,." 1 ,/ 1 

t!'~ __ j _______ ..,.... : 
1 1 ' ' 

1 ' 1 
1 1 

' 1 ' 
'· 1 ,>-----+---;->' 

1 , .. "' • : .... ' 

t'~-- ----- - ____ J ,' 
FJg. 15. Módulo mlnlmo espacial. Ffg. 16. Red puntual. 

Por dos puntos de red puede trazarse siempre una. linea a la 

que se Je llama dtrecctdn raclonal. SI se scoje un plinto de 

red como origen. se puede crear un sistema de referencia a 

partir de tres vectores Unealmente Independientes. Cuando 

estos vectores van de un punto de red a su vecino má.s cercano 

eri una dirección racional dada, se les llama vectores 

primitivos (flgu'° 17). 
. .. ---------- - ;~ 

,,· c. .. 1 
/' ," 1 

, ,' 1 

(---- ------:-( : 
1 ' 1 

1 'l : 
1 ! l : 
1 "" 1 :a 1 ,"'' 
1 __________ _!.,.' 

Flg. 17. Vectores primitivos. Flg. 18. Vectores unidad. 
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Con los vectores prlmltlvos se puede formar un parale.leptpedo 

que tenga puntos de red únicamente en sus vértices. A tal 

paraleleptpedo se le llama celda prlmlU11a. Sin embargo esta 

celda no siempre refleja la slmetrla de la red lo mejor 

posible. Algunas veces es preferible definir otro sistema de 

referencia que lo muestre. Los vectores que lo cumplen se 

llaman uectores unldad y definen un paraleleptpedo llamado 

celda unldad (figura 19}. Las magnitudes de los tres vectores 

unidad y los ángulos que forman entre ellos se denotan ao, bo, 

eo, ao, (lo, ro, y se les llama pardmetros de red (figura 20), 

l'lg. 1 9 Celda unidad. 

6,- Las redes de Bravals. 

,//, . ///, : -~.::----- -- -- -,1 
, , 1 

r--------- :1 : . 
1 1 ' : : : : ~ \,. 
1 
1 
IQ. 
1 

Flg. 20. Parámetros de red. 

Con las definiciones anteriores se ha podido abstraer la red 

cristalina a conceptos puramente geométricos. Cualquier punto 

de la red puntual representa la posición de un módulo mlnlmo 

material del cristal. En este conjunto de puntos, que es la 

red puntual espacial, dos puntos cualesquiera tienen idénticos 

alrededores. Y, de acuerdo a la forma como se construye, es 

claro que' pueden existir muchos tipos diferentes de redes, 

cada una con simetrlas diferentes. En 1848 August Bravals 

demostró que solamente existen 14 tipos diferentes de redes 

espaciales. Esta deducción puede hacerse apilando todos los 

tipos de redes planas permitiendo que· los ejes de slmetrla 

entre los diferentes planos sean consistentes (M. J. Buerger, 

1956). 

23 



Los tlpos de redes planas consistentes con la traslaciones 

periOdlcas, se pueden deducir aplicando los elementos de 

slmetrla de cada uno de los grupos puntuales bldlmenslonales, 

(1, 2, 3, 4, 6, m, Zmm, 3m, 4mm y 6mm), a una red plana 

primitiva y obligando dejarla invariante, al combinarlos con 

las traslaciones bidlmenclonales, 1,, 1
1 

y t
1
+t

2
• 

Esta deducción da lugar a ñnlcamente cinco tipos generales de 

red: paralelogramo (P), triángulo equll~tero (E), cuadrado 

(S), rectl>ngulo (R), y diamante (0). la dlstrlbucl6n de los 

elementos de slmetrta en los cinco tipos de redes planas, ast 

como los grupos puntuales planos con los cuales son 

,.,:;:.t~tes~ en la figura 21. 

~ .......... 

·U 
.-.. .. 

• ..... 

... 
""' 

D 

Figura 21. Olstrlbuclón de lo5 ejes de slmctrla en los cinco tipos 

de redes planas. 

Ast como los grupos puntuales bidimensionales originaron solo 

cinco tipos de redes planas diferentes, los 32 grupos 

puntuales tridimensionales originan un número determinado de 

redes puntuales tridimensionales, las 14 redes de Bravals, 

como ya se ha mencionado. Las redes planas simétricas se 

apilan permitiendo que los ejes de slmetrla entre los 

diferentes planos sean consistentes. En la tabla 3 se resume 

la deducción de las redes espaciales. 
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Tabla 3 

Derivación de las redes espaciales. 

Clase Clase Cent r oslmétrlca Red P 1 ana Red 
Cristalina represen tat l va apl 1 ada Espac lal 

1, T T p xyz lP 

Z, ~ ~ 
p ooz ZP 

m, 
l l m m p - - z Zl 
2 2 

R ooz 2ZZP 

Z22 R 
l l - - z 2 2 

2221 

2mm ~ ~ ~ R o .!. z { 222A} 
m m m 2 

z 2 2 D ooz 222C 

m iñ D 
l l 222F m --z 
2 2 

4, 4, 4 4 
m m s OOz 4P 

422, 4mm 

} .! 2 ~ s l 1 41 42m, - - z 4 2 2 m m m 2 2 
ñi ñi m 

3, 3 3 E ..!. .! z 
3 3 

3R 

32, 3m. 3 ~ 3 2 
E OOz ¡ ::¡-m m 

6, 6, 6 ~ 
m m 

622, 6mm 

} 
E OOz 

6 ~ ~ 
6m2, ~ z ~ iñ m m 

m iñ m 

Z3, z 3 ~ 3 s 001 23P 
iñ m 

s l l l Z31 43Z, 43m 2Z2 4 3 z 
4 2 m m 
m 

3 m s o .rz .rz Z3F 
2 2 

Z5 
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En las primeras dos columnas se muestran los grupos puntuales 

cristalográficos consistentes con cada tipo de red. En las dos 

siguientes columnas se especifica el tipo de red plana 

utlllzada y las coordenadas de la celda apilada. En la última 

columna se da la designación de la red espacial. En la 

figura 22 se pueden observar las celdas unidad de los 

diferentes tipos de red. Las celdas que sólo tienen puntos de 

red en sus Ytktices se llaman celdas prlmltlva..s. y se les 

denomina con P. Las celdas que tienen puntos adicionales se 

les denomina de acuerdo a la posición de estos puntos. Un 

resumen de la designación de los diferentes tipos generales de 

red. as( como la localización de los puntos adicionales y el 

mlmero total de puntos por celda. se encuentra en la Tabla 4. 

Tabla 4 
Designación de los tipos generales de red. 

Local lzación de Número total 
S!mbolo Nombre puntos adlclonales de puntos 

por celda 

p Primitiva - 1 

1 Centrada centro de la celda 2 en el cuerpo 

Centrada 
en la cara: 

A A centro ~e la cara ( 100) n B B centro de la cara (010) 
e e centro de la cara (001) 

f Centrada centro de las caras 4 
en las caras A, B, y C 

R Romboedral dos puntos: ~ 3 i y 3 

2 1 2 
lo largo de 3 i i• ª 

la diagonal de la celda 
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Figura 22. Celdas unidad de las 14 redes de Bravals. 

7 .- Los sistemas crlstallnos. 

Todos los cristales poseen uno de los 14 tipos de redes 

espaciales. Estas redes pueden expresarse analltlcamente 

escogiendo un sistema de coordenadas. Las expresiones más 

simples se obtienen cuando los ejes coordenados se selecclonan 

colineales a los ejes de slmetrla del cristal. Una selección 

de este tipo no siempre coincide con una celda primitiva 

aunque ésta sea el sistema de referencia más natural. En la 

tabla 3 se han agrupado los conjuntos de redes que pueden 
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representarse por el mismo tipo de celda slmétrt;a. Las 

aristas de estas celdas forman los sistemas de referencia 

comunmente utilJzados. A estos ejes coordenados se les llama 

ejes cr!stalogrdflcos. 

Al conjunto de clases cristalinas representadas por los mismos 

ejes cristalográficos se le llama slstema crlstattno. Existen 

seis sistemas diferentes (algunos autores consideran que la 

celda romboedral da lugar a un sistema más}. Sus nombres, 

propiedades y slmetrlas de cada uno se muestran en la tabla S. 

8.- Distancias lnterplanares. 

Una de las propiedades de la red puntual es que se puede 

representar por conj1Jntos de planos paralelos lgualmen:e 

espaciados. Sin embargo esta represenuclón no es única, pues 

una red como tal posP.e infinidad de conjuntos de planos con 

estas propiedades. La práctica ha demostrado que es 

conveniente denominar de alguna manera estos conjuntos de 

planos pues están lntimamente ligados a observaciones 

experimentales, (como se verá en el capitulo JJJ}, Para 

denominar a una famUla de planos se utilizan los Indices de 

Mlller. 

Por una parte se define un plano raclonat aquel que contiene 

por lo menos tres puntos de la red puntual (figura 23). Al 

conjunto de planos racionales que son paralelos entre si se 

les llama /amllla de planos raclonaLes (fJgura 24). 
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Figura 23. Plano rar.lonal. 

Figura 24. familfa de planos racionales. 
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Tabla S 

Los slstemas crlstallnos. 

Clase Tipo de Red Tipo S l stema Parámetros 
Crista 1 lna Espacial de celda Cristal lno do red 

a •b •e 
o o o 

1, T IP IP Tr lcllnlco ªo -IJ o •ro 

a •b •e 
o o o z. m, 3. ZP, 21 2P Monoclínico 

m a. •b •e 
o o o 

222 ao1"b •e 
ZZP 

o o 

Zmm ZZP Ortorrómbico 
a. •fl •7 

2 2 2 221 
o o o 

m iñ iñ " =90° 
o 

4, 4, 4 - a ªº •e 
m 

4P 
o o o 

422. 4mm 4P Tetragonal 

41 
ªo =11 o =ro 

4Zm, 4 2 2 a90° ñi iñ m " o 

3, 3 
3P 

32, 3m, 3 2 
3R 

a ªº •e 
m 

o o o 

3P Hexagonal ªo =IJ o =90° 
6, 6, 6 -m 

622, 6mm 3P 7 o 
=120° 

6m2, ~ 3. 3. 
mm m 

1 3 a =b ac 
23. 3. 23P o o o 

m C6blco 

432, 43m 231 Z3P o C1 o =13 o =- 7 o 

4 3 2 1sométr1 co =90° m m 23F " o 
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El procf'so de asignación de Indices de Miller es el siguiente: 

a) se selecciona de entre toda Ja familia de planos, el plano 

más cercano al origen, pero que no pase por él (figura 25). 

b) se toman los valores rracclonales de las intersecciones de 

este plano con los vectores unidad, 

c) se toman los reciprocas de las Intersecciones fraccJonales, 

d) se toman los números primos relativos entre sl. A estos 

mlmeros se les llama Indices de Miller, y se denotan por 

hkl. 

Un plano se denota por (hiel}, y una familfa de planos (hkl) 

por {hkl }. 

Figura 25. Indices de Mlller de la famllla de planos 01 O. 

A la distancia entre dos planos adyacentes de una familia de 

planos racional dada se le llama dlstancla lnterplanar y se 

denota por dhltl (figura 24). Existe una relaclOn muy 

importante entre la distancia interplanar, dhltl' de Ja familia 

de planos {hkl}, y los parámetros de red. Esta relación en 

general es muy complicada pero se simplifica para Jos sistemas 

de alta simetrla. Los valores especlfJcos de dllkl y 1 /d:1ti' se 

muestran en Ja tabla 6. 
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Tabla 6 

Relación entre la distancia Jnterplanar y los parámetros de red. 

Sistema 
dhkl 

l/d 2 
Cristal lno hkl 

a 
o h2 + k2 + ¡ 2 

Cúbl e o 
a! J h' + k2 + ¡ 2 

1 h2 + k2 l z 
Tetragonal 

~ 
+ --

J Ch 2 + k
2 )/a! + l 

2/c: < 
Hexagonal 1 4 ( h 2+ hk + k') 

l z 
-- +--

3a: 2 
j4Ch 2+hk+k

2
)/3a!+ l 2/c: e 

o 

Ortorrómblco 1 h2 k' l z 

--;:- +-- +--

J h
2/a: + k 2 /b: + l 2/c: b: < 

h2 k2 2hk cosr -+ b: -
Monocl ! n leo 1 a! a

0
b 

o 
+ 

l z 

h2 k' 2hkcos7 12 sen 2 y e! 

~: 
+ ;: - ---·-

a b e! o o 
z sen 7 

( 2 a.-cos 2 f)-cos 2r h 2 2 + kz sen 21l + ~sen2r 1-cos { a!sen a. 
+ 2 cosa cos/3 cos7 } b! e! 

+ 
Zhk 

(cosa cosl) - cosrJ h' 2a+~sen zlJ+~sen2r ---
{~sen a b b: e! o o 

~( cos«cosJ3 -
Zkl (cosfl cosr - cosa.) Trlcl In leo - cos7) 

+---

a b a 
o 

b 
o 

o o 

~(cos¡3cos7 - + Zlh 
{cos7 cosa; - coslJ) ) 

+ cosa) ---
a b e 

o 
a 

o 
o o 

+ ~(cos7cosix - coslJ)} 
{ l - cos 2 o: - co~ 2/;l - cos

2
7 

e 
o 

a 
o 

+ 2 cosa: cosf) cosr } 

32 



9.- La red reciproca. 

La red reciproca, introducida por Ewa}d en 1913, es un 

concepto que facltita ta lnterpretaci6n de la difracción de 

Jos rayos X por cristales. Como se ha visto, la propiedad 

fundamental de un cristal es la periodlcldad tridimensional de 

una unidad ba.slca repetida por operaciones geométricas de 

traslación. Una descrJpclOn de este patrón es to que 

denominamos red puntual, y a la que se le acostumbra llamar 

red d!recta1 debido a que está asociada directamente a la 

geometrla del cristal. Por otro lado, la herramienta báslca 

para estudiar un crlstal es Ja difracción de rayos X, ya que 

la longitud de onda de estos últimos es aproximadamente del 

mismo orden que el espaciamiento de los planos de la red. C'.omo 

se verá. en el capitulo ltl, la condJcfón para que el fenómeno 

de difracción por un cristal ocurra es la triple perlodlr.Jc!ad 

de la red dlrt-cta, y, las propiedades de simetrla de la red 

caracterizan el patrón de difracción. Desde el punto de vista 

matemático, la dlfracclón puede lntel"pretarse como la 

transformación del espacio directo a otro espacio !Jamado 

espacio reciproco. Este concepto y la relaclón entre las redes 

directa y reclproca a través de la transformada de Fourier, lo 

cual se verá en el capltulo 111, las introdujo Ewald en 1921 . 

En esti!! capitulo únicamente se dará la definición de red 

reciproca a travts de Ja red directa. Primero se explicará. la 

construcclón grártca para hacer notar la relación geom6trlca 

entre ambas redes, y después se definlrA matemAtkamente. 

1) Construcción gréflca. 

Coslderernos la familia de planos {hld f de distancia 

lnterpJanar dM
1 

de la red puntual, y un punto de red 

cualquiera. El vector normal a la ramuta de planos dada 

eon origen en el punto de red dado y de magnitud 1 /dhkl' da 

un punto al final de este vector. (figura 26), de la red 

rectproca, llamado HKL. Siguiendo el mismo procedlmlento 

para todas las fam1Uas de planos de la red directa, se 

obtiene conjunto de puntos llamado red reciproca. Esta red 

preserva todas las caracterlsticas de la red directa, la. 

dlrecci6n del vector conserva la dlrecc{ón de la famma de 
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planos, su magnitud la dlstancJa lnterplanar1 y el sentido 

el sistema de referencia. 

F!gura 26. Construcción gráflcu de Ja red recJproca. 

iU Const.rucclón algebraica: los vectores unidad de la red 

reciproca. denotados por a.. b.. ~... se definen a partir de 
o o o ... ... 

Jos vectores unidad de Ja red directa, a 
0

, b 
0

, e 
0

, de Ja 

siguiente manera: 

"6 X e; 
+• o o 

ªoª 

ª b +' 
X e 

o o o 

+ xa 
b:= 

e 
o o 

ª b X e; 
o o o 

+• ª X b 
o o 

••• (6) co= + xc a 
o 

r; 
o o 

Hay que hacer notar que ~ 
0 

• b 
0 

X C 
0

, es el volumen, V, de la 

celda unidad de Ja red directa. Realizando el producto 

escalar de las ecuaciones (6) con a o' 'to' y ¡;o' se cumplen 

las siguientes relaciones: 
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.. . ¡; =O 
.. 

=O 
+• 

=l a a •e a ·a 
o o o o o o . ;;:.a =O ;;:. b o=l b •e =O 
o o o .. 

=O 
+• .¡; =O 

+• 
o=l ••• (7) e 

o 
·a 

o 
e 

o o 
e 

o 
·e 

Cualq11ier punto de la red reciproca con coordenadas (h,Jt,l) 

puede expresarse como la combinación lineal de los vectores 

unidad reciprocas, de la siguiente manera: 

••• (B) 

donde h,k y L son números enteros. Este vector tiene las 

s!gulentes dos propledades: es normal a la familla de 

planos { hld >• y su magnitud es 1 /dhlt.f 

lllJ Relaciones entre las dimensiones de b red directa y la red 

reciproca: los vectores rcclprocos definen una celda unidad 

rccJproca cuyo volumen está. dado por: 

••• (9) 

Multiplicando esta expresión por V, el volumen de la celda 

unidad de la red directa, tenemos: 

v'v.;t'. i!'xi!'.;t. ilxc! ••• (10) 
cooooo 

utlllzando la propiedad conmutativa del producto punto y 

realizando el doble producto vectorial, tenemos: 

v'v. ¡¡•.¡¡ .¡¡g'.¡; 1cc!'.;! He! -il'llil -il'JJ ºº 0000 0000 

aplicando las relaciones (4), nos queda: 
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... (11) 

es decir, el volumen de la celda unidad de la red reciproca 

es el reciproco del volumen de la red directa. 

Sustituyendo la expresión para el volumen de la red directa 

en la ecuación (8), tent:mos: 

v'c<l
0 

• IJ
0
x <!

0
J• 1 

multiplicando ambos miembros de esta ecuación por n~:x '(!:): 

y realizando otra vez el doble producto vectorial, n.:is da: 

o bien: 

nrx ~·, _, o o 
a= ---
º v' 

sustituyendo la ecuación (9) en esta 61tlma expresión, nos 

da la expresión del pará.metro de red directa en t6rmlnos 

de los parámetros de la red reciproca, es decir: 

(12) 

Realizando un procedimiento similar para encontrar los 

vectores b o y e o equivalentes, se encuentran las siguientes 

expresiones: 

.. .. 
s:= e 

o X a 
o .. b: ... 

a 
o X e 

o .. s: a 
o X 

e o= .. s: ... 
a 

o X e 
o 

••• (13) 
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Tabla 7 

Relaciones entre los paráffietros de red directa 

y los parámetros de red recíprocos. 

Parámetros Angulares 

. . . . cosfl 
o 
cosr 

0 
- cosa: cosfl 

0 
COS1' 

0 
-cos«

0 
cos Cl . cos « 

o = . . o 
sen1J

0
sen7 

0 
senlJ 

0 
sen7 

o 

. . . 
cos fJ: cosr cos« - coslJ cosr 

0 
cos«

0 
-cosfJ 

0 . o o o 
cos 110 = . 

senro sen et 
o 

senr 
0

senct 
o 

. . . 
cosfJ .• cosa 

o 
.. cosr cosa. cosfJ -cosr 

o o o o o 
CDS 7

0 
. cos 1. . . 

senct
0

sen1J
0 

sena. 
0 

sen'3 
o 

Parámetros Longitudinales 

b b:c . . . o 
e 

o 
sena. 

o 
sen« 

o 

" o 
. " a . 

V o V 

b: e a senfJ c:a:sen¡J: 
o o o b . 

V o V 
. 

a
0

b a:b . . . senr 
0 

sen7 
0 o o e 

o 
e . . 

V o 
V 

Volumen 

/ 1-co s 2 cx. • -cos 2 f1 • -cos2 r • +2cosa • coslJ• cosy • 
o o o o o o 
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Las relaciones entre tas magnitudes de los pará.metros de 

red directa y red recíproca, se muestran en la Tabla 7. 

Como se ha visto, la magnitud del vecto_r recíproco ithlll es 

l/dhkl , se acostumbra definir el cuadrado de esta 

magnitud, como QhkJ, así: 

• • 2 
Q = Hhkl ·Hhkl -= l/dhlll ... (14) 

Estos valores en t~rmlnos do los par.unetros de red de la 

red directa, mostrados en la tabla 3, po[' lo general son 

complicados, pero utilizando las relaciones de la tabla i 

se pueden expresar de una manera más sencilla. En la 

Tabla 8 se muestra la simpllflcac16n del valor Q. 

Tabla B 

Relaciones entre la distancia lnterplanar 

y los parámetros de red recíprocos. 

Sistema Cr l stallno l/d:kl 

Cúbico (h2 + i.2 

Tetragonal (h2 + lt2)a 

= Qhkl 

l 2la 
,2 

+ 
o 

,2 
l

2
c + 

o 

Hexagonal (h2 + hlt + k 2 la 
,2 

+ 
o 

,2 

o 

2 ·' l c. 

h 2a 
,2 

k 2b 
.. 

l
2

c 
.. 

O r t orrómb leo + + 
o o o 

Monocl Cnlco h
2

a 
,2 

+ lt2 
,2 

l 2c 
,2 

2hka:b:cos7• b + + 
o o o 

Tr iclínlco h
2 a 

,2 
+ k 2b 

• 2 
l 2c 

,2 
2hka • b • COST 

. 
+ + 

o o o o o 

+ 21t1b:c:cosa 
. 

2hlc :a: costJ 
. 

+ 
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CAPITULO 11 

LOS RAYOS X 

1.- Descubrimiento de los rayos X. 

El descubrimiento de los rayos catódlcos, durante la segunda 

mitad del siglo XIX. y el lntetts por el conocimiento de su 

naturaleza conllevó a otros dcscubrlmlcntos entre los cuales 

está. el de los rayos X. 

Los rayos catódicos se produclan por descargas eléctricas a 

trav~ de gases a muy bajas presiones en tubos de vidrio 

sellados, los cuales podlan ser del tipo de Crookes, de Lenard 

o de Hlttorf, debidos a sus Inventores, el lnglé:s Sir Wllllam 

Crookes (1832-1919) 1 el checoslovaco Phlllp Eduard Anton 

L.enard, (1862-1947), y el alemán Johan Wllhclm Hlttorf, 

(1824-1914 ), respectivamente. 

En el verano de 1895, el alemán Wllhetm COnrad RHntgen, 

U 845-1923), quien en ese tiempo era profesor de flslca de la 

Universidad de WQrzburg, dlsefto un experimento con un tubo de 

rayos catódicos cubte,rto con cartón negro, con el fin de 

Investigar si podlan atravesar las paredes de vidrio del tubo 

y salir al aire, como lo habla hecho Lenard con unas ventanas 

de metal muy delgadas, El 8 de noviembre del mismo afto, en el 

transcurso de s-..1 experimento que reallzaba en un cuarto 

oscuro, mientras enviaba un pulso de rayos catódicos a través 

del tubo, observó que una pantalla h~ha de cristales de 

Platlnocianuro de Bario y colocada a cierta distancia, emltla 

luz (f'luo~cla). R6ntgen se dio cuenta de que la. 

fluorescencia no se debla a los rayos catódicos, ya que ~stos 

se absorblan fá.cllmente por el vidrio del tubo, por el cartón 

que lo cubrla y por el aire del cuarto. Por medio de una serle 

de experimentos subsecuentes dedujo que cuando tos rayos 

catódicos golpeaban el vidrio del tubo, una sel\al invisible 

pasaba a través del aire y de los objetos hasta llegar a la 

pantalla hacier1dola fluorescer. Desconociendo su naturaleza la 

llamó rayos X. 

Inmediatamente después, RHntgen desarrolló un estudio sobre 

estos nuevos rayos por medio de experimentos y encontró la 
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mayorla de las propiedades de los rayos X que se conocieron en 

tos siguientes 16 ar\os. Entre estas propiedades están las 

siguientes: 1} todos los cuerpos son transparentes a los rayos 

X en menor o mayor grado: 21 muchos materiales, además del 

Platinoclanuro de Bario, cuando son expuestos a los rayos X, 

fluorescen¡ 3} los rayos X sensibilizan tas emulsiones 

fotográficas¡ 4) tos objetos electrificados pierden su carga 

al ser expuestos a tos rayos X; S} la intensidad de los rayos 

X varia inversamente proporcional al cuadrado de la distancia, 

6} los rayos X se pueden colimar por rendijas, demostrando que 

viajan en U nea recta: 7} los campos eléctricos o magnéticos 

no deflectan tos rayos X; 8) cuando un haz de rayos catódicos 

de muy alta energla golpea un objeto, produce rayos X: 9) los 

elementos pesados son más eficientes para producir rayos X que 

los elementos ligeros¡ l O) no se observan ni la reflexión ni 

la refracción de rayos X. 

A partir de estas observaciones R6ntgen no pudo encontrar la 

naturaleza de los rayos X; debido a que habla algunos 

comportamientos comunes a los de la luz visible pero otros que 

no se observaban, no se podta concluir que fueran ondas 

electromagn~tlcas. Sin embargo la seguridad de que no eran 

rayos catódicos o luz ultravioleta era completa. R6ntgen 

concluyó que se trataba de un nuevo tipo de rayos y sugirió 

que podrtan ser "vibraciones longitudinales en el eter". 

El primer ~omunlcado tle R6ntgen apareció en enero de 1896, en 

la Sltzungsberlchte, revista de la WUrzburg Physlcal-Medlcine 

Soclety, en un articulo llamo.do Sobre una Nue110 Clase de 

Rayos. Su segundo comunicado se publicó dos meses después con 

una placa de la radlografla de la mano del profesor KBlliker, 

la cual la habla realizado en una plfltlca al público en enero 

de ese mismo al\o, 

Inmediatamente después del descubrimiento de R6nt¡en otros 

cientlflcos empezaron a investigar tas propiedades de los 

rayos X y muy pronto se aplicaron para obtener radiograflas 

como una herramienta en los diagn6stlt:os médicos. 
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2.- Naturaleza de los rayos X. 

El hecho de que la interferencia de los rayos X con }'ejlllas 

de difracción. como comunmente se hacla, no se observara era 

debido a que la longitud de onda de los rayos X es demasiado 

pequel\a lo que requerla un enrejado cuyas separaciones fueran 

del mismo orden de magnitud y la má.s alta tecnologla de esa 

l!:poca no lo lograba. Con las investigaciones de diferentes 

clentlfJcos se fue descubriendo la naturaleza de los rayos X. 

Un aconteclmlento Importante Inmediatamente despu9 del 

descubrimiento de RHntgen fue que, en 1897, el lngl6s Sir 

Joseph John Thomson (1856-1940), a partir de una serle de 

experimentos. en los que determinó que la razón -carga/masa era 

constante, concluyó que los rayos catódicos estaban compuestos 

de pequen.as partlculas cargadas negativamente, los electrones. 

Este hecho sugirió que los rayos X consl~tlan de ondas 

electromagnl!:tlcas de onda corta, pero no era posible afirmarlo 

hasta que se demostrara el fenómeno de difracción. Otra 

propiedad de los rayos X que reafirmaba esta teorla fue la 

propiedad de dispersión de los rayos X al pasar por gases y de 

la polarización de los rayos X dispersados. Esta demostración 

fue hecha en 1904 por Charles Glover Barkla (1877-1944), un 

flslco lngl~s de la universidad de Cambridge. t1 utilizó 

tr\lzos de carbón para dispersar los rayos X. Uno, colocado 

directamente a los rayos X Incidentes provenientes de un tubo, 

servia como dispersor principal, el otro, colocado en una 

dirección perpendicular a la dirección del haz incidente, 

servia como analizador. SI el primer haz dispersado estaba 

polarizado, el haz secundarlo solo podrla dispersar en la 

dirección de polarización del haz primario. Para medir la 

Intensidad de los rayos X dispersados por el segundo carbón 

midió la Ionización de dos cámaras colocadas en direcciones 

mutuamente perpendiculares, una paralela a la dirección de 

propagación del primer haz dispersado, .(H figura 1 ), y otr:a 

perpendiJcular a ~sta, CV1 figura l ). ~1 encontró que la 

Ionización de la cámara H era mucho má.s lntem;a que la 

Ionización de la cámara V, lo que demostraba que los rayos X . 

dispersados por el primer carbón estaban polarizados. 
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Figura l • Diagrama del diseno experimental utilizado por 

Barltla para demostrar Ja polarizaclOn de los rayos X. 

Adem!s de esto. Barkla demostró que cuando los rayos X inciden 

sobre la materia la radiación dispersada consiste de dos 

tipos: rayos X dispersados iguales a los incidentes. 

radiación caracterlstlca del elemento dispersor. De estos 

últimos. encontró dos tipos: unos mfls penetrantes, a los que 

llamo radiación K, y otros menos penetrantes a los que Uam6 

radiación L. Estas caracteristlcas fueron explicadas hasta que 

se entendió la estructura del átomo. 

Otra demostraciOn que apoyó la teorla ondulatoria de los rayos 

X fue la de E. Marx, en 1906, quien encontró que la velocidad 

de los rayos X era aproximadamente Igual a la de la luz, c:on 

esto se esperaba que los rayos X fueran ondas 

electromagnéticas de longitud de onda corta pero aún faltaba 

demostrar el fenómeno de dlfracciOn. 

En 19090 el alemán Paul Pet~r Ewald (l 888-1985) utillzO un 

modela de un cristal como pequel\os osciladores separados 

periódicamente en tres dimensiones con 1 o-• cm aproximadamente 

entre uno y otro. El alemán Max Theodor Fellx von Laue 

Cl 819-1960), sugiriO que si esta suposiciOn era correcta 

entonces los planos de los ;\tomos de los cristales podrtan 

servir como rejillas de difracción como las que se hacian para 

la luz visible. Con tal hipótesis se llevo a cabo un 

experimento por los estudiantes Walter Friedrich y Paul 

Knlpplng, en el verano de 1912.. Irradiaron un cristal de 

Sulfato de Cobre con rayos X colocando una placa fotográfica 

sensible detrás del cristal, como resultado obtuvieron un 

patrón de puntos arreglados regu1armente alrededor de un punto 
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central ma.s Intenso. ~ta era la prueba de la dlfracclón de 

rayos X, y asi, se estableció la naturaleza exacta de los 

rayos X como ondas eJectromagn~tlcas. 

Otras formas de radiac:lón electromagm!dca son rayos gamma, 

luz ultravioleta, luz visible, radiación Infrarroja y ondas de 

radlo. La poslclón que ocupan los rayos ·X en la escala 

elec::tromagn~tka esta entre 

ullravloleta (figura 2). Su 

los rayos 

longltud 

aproximadamente entre O. OS a t 00 A. 

p A 

7, 

de 

hv 

y el 

onda 

lejano 
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Figura 2. Espectro electromagnético. 

3.- Producción de rayos X. 

los rayos X se producen por dlversooa procesos, de los cuales 

en este trabajo solo trataremos dos: el frenado repentino de 

electrones viajeros a muy altas velocldades. y las 

transiciones de los electrones cercanos al mlcleo atómico 

debido a tos cambios en el estado energétfco de Jos Atamos. 
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Los espectros de emisión que se producen en cada uno de estos 

dos procesos se conocen como espectro continuo y espectro 

carocterlstfco respectivamente. Antes de pasar a la 

expllcación detallada de cada uno de estos espectros, se 

anallzará la producción de rayos X en tubos convencionales 

usados para experimentos de difracción de rayos X por 

cristales. 

A) Tubos convencionales de filamento productores de rayos X. 

Las partes esenciales de un generador de rayos X {figura 3) 

son: 

a) un generador de electrones precedentes de un cátodo, 

b) un metal que es bombardeado por los electrones que 

funciona como blanco y anticátodo o ánodo, 

e) en acelerador de alto voltaje, y, 

d) un sistema de enfriamiento para evitar el sobrecalen

tamiento del blanco. 

Figura 3. Diagrama de un tubo de filamento productor de rayos X. 

A continuación se describen las caracterlsticas generales 

de un tubo productor de rayos X del tipo empleado en el 

Laboratorio de Rayos X del IFUNAM. Este tipo de tubos, 

llamados de filamento, fueron . Inventados por el 

norteamericano William David Coolldge (1873-1975), en 1913. 

Consisten de un tubo de vidrio pyrex al alto vacJo, aprox. 

1 x 10-
6 

mm de Hg., el cual en un extremo tiene un ánodo, . 

que es por lo general una pieza de W, Cu, Co, Fe u otros 
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metales, y por el otro un cátodo, que es un filamento, por 

lo general de Tungsteno, (figura 4). Una terminal ·de alto 

voltaje se aplica al fUamento, y la otra al ánodo, el cual 

está al mismo tiempo conectada a tierra. El filamento se 

calienta usando corrientes entre aproximadamente 2 y J 

amperes, produciendo electrones Ubres fáciles de escapar, 

por el efecto termoelktrlco. Estos electrones son 

fuertemente atraldos por la diferencia de potencial, de 20 

a 100 KV, aprox., entre 6ste y el ánodo. Debido a que casi 

el 987. de la energla cln~tlca de los electrones se 

convierte en calor al chocar con el Modo, se introduce un 

sistema de enfriamiento por circulación de agua. Una 

pequefta cubierta de metal alrededor del fllamento se 

mantiene al mismo voltaje que 6ste y repele los electrones 

emitidos, afocándolos en una Arca del Modo llamada área 

1·ocal. El área focal emite rayos X en todas direcciones 

escapando del tubo a trav6s de dos o más ventanas. Estas 

ventanas se fabl'lcan de materiales que sean tanto 

transparentes a los rayos X como lo suficientemente 

resistentes para conservar el vacfo dentro del tubo; 

algunos ejemplos son: Berilio, Aluminio o Mica. 

figura 4. Sección transversal de un tubo de filamento de rayos X. 

8) Espectro continuo. 

i) Caracterlstlcas generales. 

El espectro continuo es una mezcla de diferentes 

longitudes de ondas aná.logo a la luz blanca, por lo que 

también se le llama espectro blanco. Su intervalo 
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empieza a partir de una longitud de onda llamada ltmlte 

de longitud de onda corta, Amln' en donde la intensidad 

de la radiación es cero, y a partir de la cual se 

Incrementa rápidamente llegando a un valor máximo para 

un cierto valor de longitud de onda llamada Almax' Y 

Juego decrece de una manera menos abrupta. La Intensidad 

de Ja radiación aumenta en general para todas las 

longitudes de onda cuaxido se aumenta el voltaje del 

tubo, y Jos valores de Amlny A
1
mox disminuyen, 

<rfgura 5). 

l 
1 
1 

Figura 5. Espectro continuo de rayos X. 

11) Origen del espectro continuo. 

El espectro continuo se produr.e cuando electrones de muy 

aJta energl& clnética son desacelerad.:>s al incidir sobre 

Ja materia. La energla cinética que alcanzan Jos 

electrones acelerados en un tubo de rayos X, antes de 

llegar al ánodo está dada por (Culllty 1967, p.4): 

.•• (!) 

donde e=I.6 X l 0- 19 coulombs es Ja carga del electrón, 

m=9.11 X 10-
31 

kg es su masa, u [m/sJ es su velocJdad 

justo antes del Impacto, y V [Volts) es el voltaje que 

se mantiene entre el cátodo y el anodo del tubo. De 

acuerdo a la relación de PJanck-Efnsteln, Ja energfa de 
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un fotón de frecuencia v de la radiación emitida está 

dada por (!lockhoff, 1976, p. 36): 

E=hv=hc/A ... (2) 

donde e es la velocidad de la luz en el vaclo. Los 

electrones que pierden toda su energla cln~tlca de un 

solo impacto, la convierten en energla de radiación cuya 

longitud de onda corresponde a i\mln. Entonces, Igualando 

tas ecuaciones (l) y (2), se llega a la siguiente 

expresión: 

••• (3) 

Sln embargo, la probabllldad de que esto ocurra es cero, 

la mayorla de los electrones convierten su energla 

cln~tlca en energla de radiación en varios decrementos 

de energla AE correspondiente a varias colisiones 

sucesivas con los á.tomos del ánodo, produciendo fotones 

de menor energla que ta correspondiente a la longitud de 

onda i\mLn. Estos fotones de longitud de onda mayor 

forman el espectro CQntlnuo. 

llll VarlaclOn de la Intensidad del espectro continuo. 

Un aumento en el voltaje del tubo, produce un aumento en 

la Intensidad del espectro contlnuo ya que los 

electrones del filamento del tubo son acelerados hasta 

lograr una mayor velocidad de Impacto. Además, en la 

ecuación (3) se puede observar que un aumento de voltaje 

causa que el Umlte de longitud de onda corta dlsmlnuya. 

to mismo ocurre para la longitud de onda i\Jmo.x' La 

Intensidad Integrada del espectro continuo es 

proporcional al área bajo una curva, del tlpo mostrado 

en la figura 5, y depende del número at6mlco z del 

metal del Anodo y de la corriente l de electrones que 

pasa por el tubo, de la siguiente manera (Cullity, 1967 

p.6): 

••• (4) 
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donde A es una constante de proporclonaJldad y m es un 

valor constante aproximadamente Igual a 2. 

C) Espectro caf'ac:tef'lstlco. 

Cuando el voltaje de un tubo cte rayos X rebasa un cierto 

valor, caracterlsUco del metal del A.nodo. se observa que 

sobre el espectro continuo aparecen Hneas dlscretas de 

Intensidad máxima en longitudes de onda caracteristicas del 

elemento del ánodo. Estas lineas, llamadas Lineas 

espectrales, forman eJ espectro caracterJstlco (ftgura 6) • 

t 
j 

.. 

Figura 6. Espectro caracterlstico de rayos X, 

sobre el espectro continuo. 

U Origen del espectro caracterfstlco. 

Los electrones de los átomos estAn agrupados en capas o 

niveles de energla, designadas K. L, M, N, o. P, Q, en 

orden de distancia creciente a partir del núcleo. La 

energla de Jos electrones que llegan al ánodo del tubo 

de rayos X puede ser suíuclente para sacar uno de tos 

electrones de las capas internas. Cuando un electrón de 

la capa K sale deja un hueca y se dice que el átomo está. 

en eJ estado cu.a.nuco K. Otro electrón de las capas. 

internas en un nivel superiol', o quizás un electrón de 
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·valencla, o un electrón llbre1 puede caer en e~e hueco 

de la capa K. El cambio energétlco del electrón, llamado 

transición, se manifiesta en un fotón cuya energla se 

encuentra en la reglón de los rayos X. El electrón que 

ocupa el hueco de la capa K puede provenir de las capas 

L. M, N, etc., cuando el electrón proviene de la capn L, 

a la llnea de emisión de rayos X se le denomina Ka, a la 

que proviene de la capa M, K,6, y ast sucesivamente Ky, 

etc. Lo mismo ocurre para las capas L, M, etc. Sin 

embargo las transiciones son mcts complejas, pues cada 

nivel de energla puede tener subniveles de energla. Las 

transiciones que pueden ocurrir en un itomo deben 

satisfacer las llamadas reglas de selecctdn. Los 

eiectrones en cad& capa estAn clasificados con res;:>ecto 

a su mon1ento angular y su dirección de spln. Cada uno de 

estos parámetros estA des:gnado por un n6.mero cuántico, 

los cuales pueden tener sólo ciertos valores, y deben 

cumplir el principio de exclusión de Paull, es decir, 

dos electrones no pueden tener un mismo conjunto de 

nCtmeros cuAntlcos. En la tabla 1 se muestran las 

designaciones de los n(lmeros cuiintlcos, sus nombres, su 

significado y las reglas de selección permitidas. 

Cuando una transición va del estado K al estado L
111 

de 

un átomo, a la linea espectral se le denomina Ku 1, 

cuando va del estado K al estado L
11

, se le denomina 

Ku
1

• Un ejemplo de los niveles de energla para el átomo 

de Plata se muestra en la figura 6, donde se han 

Indicado las translclones posibles con flechas, y sus 

deslgnaclone$. La notación empleada para las lineas 

espectrales debidas un elemento particular es 

anteponiéndoles el slmbolo del elemento a cada una de 

ellas , por ejemplo, las lineas espectrales del CObre 

son: CuKci 
1
, CuKci 

2
, etc. 
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Tabla 1 
Números cu11ntlcos 

Va 1 ores Reglas de 
Slmbolo Nombre Slgnl flcado Permitidos Selección 

n Principal Especi f lea la capa 1. 2 •.•. ,n 
(n=l corresponde 
a K, n=2 ·a L, etc) 
y determina la 
ene rg la del electrón. 

tm~O 

Azimutal Oeterml na su 
mamen to angular. 
orbital. 

O, 1, •• ., (n-1) 111=±1 

s 

j 

Magnético 

Spln 

Proyección del 
momento angular {l) 
sobre el campo 
magnético; indici:I. 
ta orientación de 
e 1 or b l tal en un 
campo magnét leo. 

Oescrl be la 
orientación de la 
dirección de spln. 

Precesión Vector suma de l y 
1 ntcrna s. 

o, ±1, ... ,±l 

± .!. 
' 

·[~~:~~~ 
.;::~;======~======================~ 

Figura 6. Diagrama de -los niveles de energla del átomo de Plata 

con sus transiciones permitidas indicadas con flechas. 

so 

6J=±l ,0 



11) Intensidad: Ja lntens(dad de una linea caracterfstlca de 

rayos X depende de la probabUfdad relativa de que 

ocurran las transiciones respectivas de electrones. Por 

ejemplo, en Ja serle K, las Intensidades relativas de 

Ka
1
, K«,, KJJ

1 
y lq1

3 
son 100, SO, 15 y 5 respeetlvamente, 

y son proporcionales a las probabilidades relativas de 

las transición de un eJectr6n a la capa K de los niveles 

Uu, Lu, Mru y N111. Estas probablltdlldes cambian con 

z. deb(do al nlunero de electrones que hay en sus capas, 

por ejemplo, el espectro L no se observa para los 

elementos ligeros debido a que su capa M no está llena. 

Debido a que el valor de la lon&ltud de onda de Ja linea 

M
1 

'!S muy parec(dn al valor de la longitud de onda de 

la Unen Kcx
1

, en algunos experimentos no se logran 

dlstlnaulr les efectos que prodUcch cada una, observando 

como si el efecto proviniera de una sola longitud de 

onda, que es la sobreposJcl6n de las: dos longitudes de 

onda. En estos casos se considera un •alor de longitud 

de onda promedio, ~Ki, pesada de acuerdo a las 

Intensidades relativas de lu.s lineas Ka.
1 

y Ka.
2
_. esto es: 

ZAkCl +AKCl 
>.K-• 1 i 

" 
.. .(5) 

3 

Lo mismo ocurre con las lineas t<tJ
1 

K¡J
3

, el sfmbolo KIJ' 
Indica el promedio de estas dos Uneas. 

4.- Absorción de rayos X. 

Cuando un haz de rayos X atraviesa un material, el rayo 

transmltldo es de menor intensidad que el rayo Incidente. Se 

ha demostrado experimentalmente que Ja fracc.Jón dt que decrece 

la cantJdad l, es proporcional a la distancia atravesada dx y 

a la Intensidad Incidente, como se muestra en la siguiente 

expresión: 

... (6) 

donde Cl, la constante de proporcionaHdad, es Uamado el 
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coeflctente de absorc!on lineal, y depende de la sustancia que 

atraviesa el haz, y de la longitud de onda d11 los rayos X. El 

coeficiente de absorcJón lineal a: es proporcional a la 

densidad p, Jo que significa que la cantidad a./p es constante, 

A esta razón se define como el coeftctente de absorción de 

masa µ: 

µ = a/p ••• (7) 

Integrando la ecuación {6), se obtiene la siguiente expresión: 

IX -- px -µpx 
J =I ep =loe ... (8) 
X o 

donde 1
0 

e l.r son las Intensidades del rayo Incidente y del 

haz transmitido que pas& tra·1és del grosor x, 

respectivamente. 

El coeficiente de absorción de masa varia dependiendo de la 

longitud de onda de los rayos X Incidentes, como se muestra en 

Ja figura 7. La fUnción de variación del coeficiente de 

absorción de masa con el número atómico de el elemento y la 

longitud de onda, puede expresarse mediante la siguiente 

ecuación: 

... (9) 

donde K es ur1a constante que difiere :>ara cada rama de la 

curva. El coeficiente de absorción de masa mide dos fenómenos: 

la dtspersldn y Ja absorción. El fenómeno de disp:rsión es 

simllar al de la dispersión de la luz por parttculas de polvo 

en el aire. Este fenómeno se analizará con más detalle en el 

capitulo 111. El fenómeno de absorción es causado por 

transiciones electrónicas dentro del átomo. Asl como un 

electrón can suficiente energta puede excitar un electrón de 

un átomo y entGnces originar eml~lón caracterlstica, un fotón 

de rayos X con energla suficiente, WK, puede expulsar un 

electrón, al que se le llama fotoelectrón, y emitir radiación 

caracterlstica, llamada rad[acfdn fluorescente. ésta se emite · 

en todas direcciones y tiene exactamente la misma longitud de 
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onda ·que el fotón de rayos X que lo orlglnó. que es 

precisamente la longitud de onda en la que el cambio del 

coeficiente de absorción de masa sufre un cambio abrupto. A 

esta discontinuidad abrupta se le llama orlsto de absorclón, Y 

es caracterlstlca del elemento al que incide la radlácion X. 

Figura 7. Variación del coeficiente de absorción atómica con 

respecto a la longitud de onda del haz Incidente. 

S.- Filtros 

l.a mayorla de los trabajos en difracción de rayos X requieren 

un haz monocromático, aunque esto no es posible totalmente, se 

ha encontrado la manera de aislar la llnea caracterlstlca mas 

Intensa (la componente a., en la figura 8) del resto del 

espectro. Para disminuir la radiación de la linea l(JJ se hace 

pasar el haz de rayos X incidente a través de un /Utro. 

Estos filtros se hacen de un material cuya arista de absorción 

esté entre las longitudes de onda de las llneas Kcr. y KJJ del 

Anodo. El material del filtro llene por ·lo regular un número 

atómico menor en 1 ó Z unidades que el del material del ánodo. 

Estos filtros absorben ma.s componente KJJ que la componente Ka, 

ya que el cambio abrupto de su coeflciente de absorción está. · 

entre esas dos longitudes de onda. 

53 



En la flgura 8 se muestra el resultado de aplicar un filtro de 

Nlquel (Z=28) a la radiación caracterlstlca del Cobre CZ=29). 

A 
'• /,: 

.l 

, 1 
/ 1 , ' 

' 1 
' 1K.< 

1 

.i 

l 
l"f 

1 
1 
1 
1 
1 
1 

L 
1-> ... •• ·• .u J..'t 

A !Al A !Al 

a) Sin f litro. b) con filtro de Nickel. 

Figura 8. Comparación del espectro de la radiación caracterlstlca 

del Cobre: (a) antes, y, (b) despul!s, de pasar a través 

de un filtro de Nickel. La linea discontinua representa 

el coeficiente de abso•clón de masa del Ni en función de 

la longl tud de onda. 
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CAPITULO lll 

Dlf'RACCION DE RAYOS X POR CRISTALES 

t.- lntroc!ucc16n. 

La lnteraccl6n de los rayos X con la materia es uno de 

nuestros intereses predominantes. Cuando una onda 

electromagnética Incide sobre un átomo o molécula interacciona 

con la nube de electrones enlazados, impartiendo energla al 

átomo. Podemos Imaginar el proceso como si el nivel de energla 

más baja o base del átomo se pusiera en vibración. La 

frecuencia de oscilación de la nube elcctrómc&. es lgual a la 

frecuencia impulsora "'• es decir la frecuencia dr.l campo 

annónlco E t!e la onda incidente. La amrlltud de oscilación 

será. grande ímlcamenteo: cuand'J v esté en la vecindad de la 

frecuencia de resonancia del átomo. En efecto, en resonancia 

podemos emplear la descripción simple del átomo como sl 

estuviera primero en su estado base¡ al absorber un fotón {que 

tiene la frecuencia de resonancia), hace la transición a un 

estado exltado. En medios densos, lo más probable es que el 

itomo regrese a su estado base habiendo disipado su energla en 

forma de calor. En gases rarificados el átomo generalmente 

harii la transición hacia abajo emitiendo un fotón, en un 

efecto conocido como radlacf6n de reso11ancla. 

A frecuencias inferiores o superiores a ta resonancia, los 

electrones que vibran con resp~to al nOcleo se pueden 

considerar como dipolos elktrlcos oscilantes y como tales 

rerradlarAn energla electromagnétlca con una frecuencia que 

coincide con la la luz Incidente. La extracción de energla de 

una onda lncldente y la reemlsión subsecuente de alguna 

porción de esa energla se conoce como dlsperslón. Este es el 

mecanismo flsico operativo bAslco en la reflexión, refracción 

y difracción; el efecto de dispersión es por esto fundamental. 

Además de tos osclladores electrónicos, que generalmente 

tienen resonancias en el ultravioleta, hay osciladores 

atómicos que corresponden a la vibración de los átomos que 

forman una molécula. Debido a sus grandes masas tos 
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osciladores atómicos generalmente tienen resonancln en el 

Infrarrojo. Además, tienen amplltudes vlbraclonales pequeftas y 

por consiguiente son de poco Interés por el momento. 

La amplitud de un oscilador y por consiguiente la cantidad de 

energln extralda de la onda incidente aumenta conforme Ja 

frecuencia de la onda se aproxima a la frecuencia natural del 

átomo. Para gases de baja densidad donde las interacciones 

Jnteratómicas son despreciables, la absorción será. 

JnsJgnlflcante y la onda esparcida o rerradiada llevará. cada 

vez más energla conforme la fuerza Impulsora se acerca a una 

resonancia. 

Lord RayJefgh fue el primero en deducir la dependencia de la 

frecuencia de Ja densidad de flujo esparcido. De acuerdo a la 

ecuación de la lrradlancla, dada por: 

/lZc.14 2 

1(9) a--º--~ ... (JJ 
32n2 c3c

0 
r 2 

que describe el patrón de radiación para un dipolo oscilante, 

la densidad de flujo esparcido es directamente proporcional a 

la cuarta potencia de Ja frecuencia Impulsora. La dispersión 

· de luz por objetos que son pequenos en comparación con la 

longitud de onda se conoce como dtspersldn de Rayletgh. Este 

esparcimiento ocurre con frecuencias del fotón incidente 

diferentes a las que corresponden a Jos niveles de energla 

estables del átomo. En e!ite caso el fotón será Irradiado sin 

ningün retraso apreciable y muy a menudo con la misma energla 

que tenla el cuanto absorbido. El proceso se conoce como 

dtspen.Lón elds.tlca o coherente porql!e hay una relacJón de 

fa!ie entre los campos Incidente y dispersado. 

Es también pasible que un átomo excitado no regrese a su 

estado Inicial después de la emisión de un fotón. Ya que el 

átomo cae a un estado provisional, emite un fotón de energla 

más baja que el fotón primario incidente en lo que 

generalmente se dice que es una transfclón Stokes. SI el 

proceso ocurre rápidamente {aprox. .10-1 seg.) se llama 

/luorescencta. Mientras que al hay un retraso apreciable {en 

algunos casos segundos, minutos y alln varias horas}, se conoce 

como /osforescencla. 
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2.- Descripción general del proceso de dispersión. 

Siempre que cualquier tipo de radiación electromagn~tlca 

Incide con la materia, ocurre1 en menor o mayor grado, el 

fenómeno de dispersión. 

Vamos a considerar que la radiación Incidente es una haz de 

rayos paralelos, aunque Ja radiación dispersada es reemltlda 

en toda"s direcciones. La distribución espacial de la ene!'"gla 

en el haz dispersado depende del tipo de proceso de dispersión 

que toma Jugar pero hay caracterlstlcas generales comunes a 

todos Jos tipos de dispersión. 

Supongamos que un haz de rayos paralelos monocromático Incide 

sobre un centro dispersor O (figura 1). La Intensidad de 

radiación de este haz se define como la energla por unidad de 

tiempo que pasa través de una sección transversal 

perpendicular a Ja dirección de propagación dn la radiación. 

Asl, para la radiación Incidente su Intensidad se puede 

descrlbli- como la potencia por unidad de sección trsversal del 

haz. Sin embargo, la radiación dispersada radia en todas 

direcciones con alguna distribución espacial alrededor del 

punto O. En la figura se muestra un cono de rayos con ápice en 

O representando los rayos dispersados dentro de un pequeno 

ángulo sólido en una dirección particular. En este casti la 

intensidad de la radiación dispersada dependerá de la 

distancia a partir de O disminuyendo la Intensidad según la 

ley del Inverso del cuadrado. De esta manera, Ja Intensidad de 

la radiación dispersada se describe como la energla dispersada 

por unidad de tiempo por unidad de Angulo sólldo en una 

dirección partJcular, lo cual es una medida de lo que sucede 

en el dispersor mismo. 

La variación con el tiempo del desplazamiento de la radfacJón 

Incidente que llega a O se puede describir por la ecuación: 

¡'¡(x=O,t) = A cos 2nv! ... (2) 

donde v es su frecuencia. 

Para la onda dispersada, la función de onda correspondiente 

cambiará en amplitud y fase en un punto P alejado de O por una 

distancia y, de acuerdo a los siguientes tres factores: 
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a) Se Introduce un corrimiento de fase con respecto a la onda 

dispersada en O de -2rry/A donde ;\ es la longitud de onda de 

la radiación incidente. También puede expresarse como 

-2nyv/u donde v es la velocidad de propagación de la 

radiación. 

b) El mismo proceso de dipersión puede introducir un corrimie!!_ 

to de fase a... al que se le llama corrlmlento de fase 

dLspersor. con respecto a la onda Incidente en O. 

e) la amplitud de radiación dispersada disminuye Inversamente 

proporcional a la distancia r, conforme la ley del inverso 

del cuadrado de la Intensidad de la radiación. 

De acuerdo a esto, el desplazamiento de la radiación 

dispersada en P se puede dCSCl'ibir como: 

¡l(ZO,y,ll = f 20 + cos(2nu(!-y/u)-a,> ... (J! 

La cantidad f 29 5 una :onstante de propcirclonalidad, a la que 

llamaremos longitud de dispersión, que tiene dimensiones de 

longitud y depende del Angulo de dispersión {se le denota como 

29 para relacionarlo con Ja teorJa de difracción de rayos X 

como se verá subsecuentemente). 

Es más conveniente expresar una ecuación de onda en forma 

compleja: 

'fl = 'fl 
0 

cxpl2n!u(!-x/ul) 

"1 = '/1
0 

cosf2nMl-x/u)J+!"1.S•nl2nMt-x/ul) ... (4) 

donde ~ 
0 

es la amplitud de la onda. Ja parte real es su 

desplazamiento y la relación parte Imaginaria/parte real es la 

tangente de la rase del movimiento ondulatorio en el punto 

(x,t) con respecto al origen (O,O). 

Siguiendo esta nomenclatura la ecuación (3) se puede escribir 

asl: 

11(20,y,I) = t 20 + cxpf2nMl-y/c)-!".J ... (5) 

Y Ja amplitud de la perturbación en P debido a un punto 

dispersor es: 

••• (6) 
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y Ja fase con respecto a la onda Incidente en O es: 

a
0

,. • 2nvy/c + «• ••• (7) 

La Intensidad del haz dispersado en términos de Ja potencia 

por unidad de 4ngulo sólido está dado por: 

••• (8) 

donde K es Ja constante de proporcionalidad e 1
0 
•KA

2 es la 

intensidad del haz Incidente ~obre el dispersor. 

Figura 1. Representación de la radiación incidente y dJpersada por 

un punto dispersor. 

3.- Dispersión por un par de puntos. 

Una vez que hemos considerado el proceso de dispersión por un 

punto, consideremos la situación cuando la radiación Incide 

sobre dos centros dispersores Idénticos 0
1 

y 0
2

, separados 

entre si por un vector de posición r. Si consideramos la onda 

resultante en un punto P alejado una distancia y de O 
1 

siendo 

&ta muy grande comparada con la distancia de separación, r, 

entre 0
1 

y 0
2
, la radiación dispersada que llega a P tendrá 

aproximadamente el mismo Angulo de dispersión, 28, de 0
1 

y de 

0
2

, como se muestra en la figura 2. 

tadiaeiof. 
disyeisacllt 

Figura 2. Dispersión por un par de puntos dispersores. 
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Ya que los dispersores son idénticos, el corrimiento • de fase 

dispersor, a.s' será el mismo para cada uno, entonces, la 

diferencia de fase de la radiación que llega a P dispersada 

por 0
2 

con respecto a la radiación dispersada por O 
1 

es: 

... (9) 

Sl definimos dos vectores unidad S 
0 

y S que determinen las 

direcciones de los haces Incidente y dispersado, entonces: 

y asl, de (9), 

s - s 
ªoun = Zr.r· (-A-°) ••• (!O) 

La cantidad entre paréntesis puede remplazarse por- un vector 

eq1.1lvalente: 

• = Cs ~ sol ••• (!!) 

dando: 

a. = 2nr· s 
01cn 

••• (12) 

El vector s tiene un alto significado pues se utiliza para 

describir una posición en el espacio de difracción, como se 

verá. en la sección 1 O, de la misma manera que r se utlllza 

para describir una posición en el espacio real. En la figura 3 

se muestra la relación geométrica. 

Figura 3. Relación entre s y S 
0 

y S. 

So.!>. SIA en las direcciones de Incidencia y de dispersión 

tienen la misma magnitud 1 /A. En la figura se observa que s es 

perpendicular al bisector del angulo entre So y S y que su 

magnitud esta dada por: 

s = (2sen9)/A ••• (13). 
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Si el desplazamiento debido a la radiación incidente en O 
1 

se 

describe por la ecuación (2), entonces la perturbación en P, a 

una distancia y de 0
1
, estará dada por: 

o,1(20,y,tl = t 20 ~expl2nlv(t-y/ul-lo:,J + 

exp(2nlv(t-y/u)-lo:.+2nll"· •lf 

• t 20 +•pl2nlv(t-y/ul-lo:,)(l+exp Znlr· sl ... (14) 

La amplitud de esta resultante es: 

1/1
01

(29,y) • t 29 +o+exp 2nlr· •l 

la cual, usando la ecuación (6), se puede expresar en t~rmlnos 

de la amplltud de dispersión a partir de un origen comO.n c:omo: 

11..,126,y) ..;«20,yl(!+exp 2nlr· •l ... (IS) 

Esta ecuación se puede Interpretar por medio de un diagrama 

vector-fase como se muestra en la figura 4.a. La amplitud de 

la perturbación en P debido al dispersor en O 
1 

está 

representado por el vector AD y debido al dispersor O 
2 

por BC. 

Ambos tienen la misma magnitud ~0(29,y) y el ángulo entre 

ellos es Igual a la diferencia de fase de ta radiación 

dispersada por 0
1 

y 0
2

, 2nr•s. La resulatnte AC tiene la 

magnitud "1
02

{29,y) y difiere en fase de la radiación 

dispersada en O 
1 

por el á.ngulo ~. Sl ahora, no colocamos el 

origen en la posición de uno de ios dlspe-rsores, sino en un 

punto arbitrario O, y las posiciones de 0
1 

y 0
2 

con respecto a 

O estAn dadas por los vectores r
1 

y r
1

, la ecuación (15) se 

puede expresar: 

o,\ °'(29,y) =o,\ 
0
(29,y)exp(2nlr 1·s+2nlr

1 
.. 1 ... (16) 

cuyo diagrama vector-fase se muestra en la figura 4.b. 
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A o 

., bJ 

Figura .;. Diagrama vector- rase para ur, par d~ puntos dispersores 

con: (a) uno de los puntos como origen de fase, y (b) un 

punto general como origen de fese. 

4.- Dispersión de una distribución general de puntos dispersores. 

Para un caso más general, consideremos ahora la situación de 

un sistema de puntos dispersores idénticos 0
1

, 0
2

, ••• , On. 

Vamos a encontrar la amplitud de Ja perturbación en una 

dirección correspondiente al vector de dispersión s a una 

distancia que es grande comparada con la extensión del sistema 

deo los dispersores. 

SI la posición del dispersor en o
1 

se denota por su vector 

desplazamiento r
1 

a partir de un punto de origen O, entonces, 

por extensión del tratamiento ant.erlor expresado en la 

ecuación 16, encontramos: 

n 
¡'1""(29,y) =¡'1

0
(29,y) ¿ exp2níri s ... U 7) 

J•I 
Esta ecuación se aplica a dispersores Jdéntlcos, como puede 

verse por el factor 1/1
02

(20,y) que aparece fuera de la suma. 

Cuando Jos dispersores no son equivalentes Ja amplitud de la 

dispersión debe escribirse: 

n 

¡'1""(29,y) = l [1{1
0
(29,y))fxp2níris 

J• I 

A n 
l{I (29,y) = - ¿ (f 

29
¡ exp2nír · s 

on y J• 1 J J 
.•• (IS) 
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donde ahora la longitud de dispersión aparece dentro del 

stmbolo de suma. El diagrama vector-fase para dispersores no 

Idénticos se muestra en la figura 5 para el caso ni=6, Se 

supondrá que aunque ellos sean dispersores no idénticos. 

tienen el mismo valor asociado a..- tsta es la situación real 

en la difracción de rayos X. Sin embargo algun2's veces es 

posible tener los dispersores con un corrimiento de fase 

diferente. En la sección 1 se verá. que la ecuación (18) es la 

ecuación básica para describir el fenómeno de difracción de 

rayos X. 

figura S. Diagrama vector-fase para seis dispersores no Idénticos. 

s.- Dispersión de Thomson. 

Hemos discutido los resultados de dispersión por una 

distribución de dispersores sin considerar su naturaleza o el 

proceso de dispersión. En lo que sigue consideraremos que los 

dispersores son los electrones. La teorla de dispersión de 

ondas electromagnéticas por electrones libres fue dada por 

primera vez por J. J. Thomson. 

El mecanismo bc1slco de la dispersión de Thomson es la 

siguiente: cuando una onda electromagnética Incide sobre un 

electrón el vector de campo eléctrico oscilante imparte al 

electrón una aceleración oscilante y la teorla electromagnéti

ca cl{lslca nos dice que cuando la aceleración de una partlcula 

cargada cambia emite ondas electromagnéticas. Asl, el proceso 
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puede ser tratado como la absorción y reemisión. de la 

radiación y, aunque la radiación Incidente va en una 

dirección, Ja radiación dispersada será emitida en todas 

direcciones. SI consideramos el caso de linea recta donde Ja 

radiación Incidente es una onda continua y monocromá.tlca, 

entc.nces la acelerac-~ón del electrón tendrá una variación 

armónica simple y tanto la radiación incidente come la 

reemitlda tendrán la misma frecuencia. 

Si un electrón en O, de carga e y masa m, se ha puesto a 

oscilar, de tal manera que la aceleración es periódica con 

ampJitud a {figura 6), entonces la teorta nos dice que la 

radiación dispersada en P, Ja cual ha viajado en la dirección 

ap, tiene un vector eJ.!ctrfco de amplitud: 

E = ea sen f/> 

4rrc
0
rc2 

.•. (! 9) 

el cual es perpendicular a OP y está en el plano definido por 

OP y <i. 

Figura 6. Relai;:ión del vector eléctrico de radiación electromagné

tica dispers<ada en un punto P al vector ac~Jeracfón de 

un electrón en a. Los vectores están en el plano del 

diagrama. 

En la figura 7 un haz paralelo de radiación electromagnética 

viaja a to largo de ax incidiendo sobre un electrón en o. 

Deseamos determinar la naturaleza de la dispersión en P. La 

amptltud del vector eléctrico, E, de Ja onda incidente ~s 
perpendicular a ax y se puede descomponer en sus componentes 

El. y E perpendiculares entre sl y en el plano OXP. El 

electrón tendrá sus correspondientes componentes de Ja 

aceleración de amplitudes: 
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y 
eE 

a •-. --m 
... (ZO) 

Figura 7. Relación entre las componenetes del vector eléctrico de 

la radiación electromagnétlca dispersada en P a las 

componentes del vector eléctrico de la rf'.dlaolón incidente. 

Sustituyendo estos valores en ta ecu&.clón (19) encontra111os las 

componentes del vector eléctrico de la onda dispersada en P 

como: 

1 

e' El= _4_n_c ....... rc_'_m_ El. 

E'= 

o 

e
2 

cos 20 E 

4nc
0
rc

2
m 

•.. (Zll 

La cantidad e2 /4nc
0
c1m, la cual tiene las dimensiones de 

longitud y es igual a Z.82 X 10-15 m. es considerada en la 

teorla electromagnética clAslca co:>mo el radio del electrón. 

Aunque hemos considerado una onda electromagnética, simple 

monocromé.tlca y continua, toda la teorla descrita se puede 

aplicar cuando la radiación Incidente es de forma compleja. 

Una onda incidente complicada se puede analizar en compone.ntes 

simples y la aceleración del electrón y la rerradiaclón 

resultantes se pueden encontrar sumand0 los efectos de cada 

componente. Asl E.L y E se pueden considerar como las 

componentes de la amplitud de cualquier radiación 

electromagnética que llega a O. 
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Si la Intensidad de la radiación Incidente es 1
0 

Y sl la 

radiación es no polarizada, entonces: 

Ef = Ez oi: i 1º 

= Clo ... (22) 

La intensidad de la radiación dispersada, definida como la 

potencia por unidad de ángulo sóHdo dispersada en un á.ngulo 

29 está dada por: 

120 = + r 2
llEi_l'+lE'l

21 

.•• (23) 

Esta es la llamada fórmula de Thomson para radiación de 

dispersión por una carga llbr.a, y el factor i?ntrc paréntesis 

se le llama factor de polarlzaclón. El factor l /m2 muestra 

porqué los electrones son los (micos dispersores efectivos del 

átomo, ya que los protones que son los. má.s ligeros del núcleo, 

aunque tienen Igual magnitud de carga que el electrón, tlenen 

1831 veces la masa del electrón. 

La dispersión de . Thomson es coherente, es decir, hay una 

relación de fase definida entre la radiación Incidente y la 

dispersada; en el caso de un electrón libre el corrimiento de 

fase t.le dlspersion es n:. En todos los procesos concernientes 

con la dispersión de :-ayos X los electrones estAn ligados en 

los atamos l' en la sección 8 se Investigará. la forma de la 

dispersión de un conjunto de electrones contenidos en un 

átomo. 

Es importante determinar la porción de potencia de un haz 

incidente . sobre un material el cual será. dispersado. Primero 

calculamos la dispersión total por cada electrón Individual. 

En la figura 8 el punto O representa el electrón y ax la 

dirección del haz incidente. La potencia total dispersada en 

el ángulo sólido dQ, definida por la reglón entre las 

superficies de los conos de semlángulos 7 _Y 7+d7 1 es: 
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y ya que d0•2nscn7d7 e 3 '1 estA dado por la ecuación (23) 

tenemos: 

dP a n(--e'--¡'u+cos'zall sen7d7 ... (24) 
4nc

0
rc2m 0 

De aqul que la potencia total dlpersada por un solo electrón 

es: 
' n 

p a n(--e--¡'1 r (l+cos'zolsen7d7 
4nc 

0
rc2m oJ o 

••• (25) 

Para un material que CQntiene n el'!Ctrones por unidad de 

volumen Inmer-..o en un haz Incidente paralelo con área de 

sección transversal 13, la potencia del haz Incidente es #JI., 

(ya que 1
0

, la Intensidad, es la potencia por U."lidad de Arca 

del haz incidente). El no.mero total de electrones atravesados 

por el haz por unidad de longitud de trayectoria es nfJ y de 

aqul que la potencia total dispersada por unidad de longitud, 

por la ecuación (25), es: 

p = ~--"'--J'n111 . 
1 3 4nc

0
rc2m 0 

• •• (26) 

Ln relación de P
1 

a la potencia en el haz Incidente, ~10, es 

llamada la potencLa de dtspersldn del material y es: 

••• (27) 

La cantidad " es la fracción de la radiación Incidente 

dispersada por unidad de longitud de la trayectoria U m en 

unidades del SI). 

SI se supone que todos los electrones en un material son 

Ubres podemos hacer una estimación de la fracción de la 

radiación Incidente que es dispersada. Para un cristal 

comunmente usado en difracción de rayos X se encuentra que 

O.nlcamente el 27. o menos del haz Incidente de rayos X es 

dispersado. 
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6.- Dispersión de Compton. 

Experimentalmente se ha encontrado que la radiación dispersada 

por los materiales consiste de dos partes. La primera parte, 

asociada con la dispersión de Thomson, tiene la misma longitud 

de onda que la de la radiación Incidente; la segunda parte 

tiene una longitud de onda más grande que la de la radiación 

Incidente dependiendo del Angulo de dlspersl6n. Esta Oltlma 

componente se debe al efecto conocido como dispersión de 

Compton y es incoherente con la radiación incidente, Se 

describe mejor en términos de una colisión elástica de un 

fotón con un P.lectrón. En la figura 1 O.a el fotón incidente se 

mueve a lo largo de la trayectoria PO y, después de la 

colisión con el electrón, se mueve a io largo' de OQ mientras 

'!I electrón se desvla poi· la trayectoria OR. 

o 
Li.,,,t .. ... 
f.'-' ttici.6 ... lc.: 

.!¡- l•J 

l.,.1,ra MI 
~ ...... , ..... 
~ 
~.¿~ 

Figura 1 O. Diagrama de la dispersión de Compton. 

De la conserva.cl6n de la energla en La colisión elástica, 

encontramos que: 

he he 1 i 
-A- = T+dx- + zmu 

o, haciendo aproximaciones: 

~;\=~u2 
A' 

•.. (28) 

Además de la energla, también se conserva el momento como se 

muestra en la figura 1 O.b. Es aproxlma.ción ví'lllda Ignorar el 

cambio en la magnitud del momento del fotón dispersado, y asl, 

se deduce de pura geometrla que: 

~u=~ sena •.• (29). 
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Eliminando u de (28) y (29) tenemos: 

o 
J.\= ~en20 me 

d~ = _h_U-cos29) 
me 

Sustlyendo el valor de las constantes flslcas, se encuentra: 

d~ = D.024U-cos2aJA 

••• (30) 

•.• (31) 

Se observa que el cambio de Ja longitud de onda es 

Independiente de la longitud de onda de la radiación incidente 

y depende SOio del ángulo de dispersión. El cambio máximo 

posible de longitud de onda es para 2B=rr y da d.\=0.048A. 

Aunque este cambio en la longitud de onda es muy pequefto, es 

muy slgniflcatlvo para los rayos X cuya longitud de onda es 

del orden de 1 A. 

7.- La dispersión de rayos X por Atamos. 

Ahora vamos a considerar cómo Jos rayos X son dispersados por 

Jos electrones que no están libres sino ligados en estados de 

energla definidos en los átomos. Ya que el electrón puede 

existir sólo en estados discretos de energla entonces la 

dispersión de Thomson debe corresponder a no cambiar la 

energla del electrón y la dispersión de Compton a cambiarla. 

Este ílltimo cambio podria ser entre un estado energético y 

otro o la expulsión completa de un electrón del iitomo. 

En general ocurren ambas, pero para determinar la cantidad 

relativa de cada tipo se debe hacer un tratamiento completo de 

mecánica cuiintica del proceso de dispersión. Tal tratamiento 

muestra que para un electrón atómico particular la intensidad 

total de dispersión, ambas de Thomson y de Compton, igualan el 

valor dado por la fórmula de Thomson, ecuación {23). Ademas. 

se muestra que la componente coherente se puede encontrar de 

primeros principios tomando en cuenta el hecho de que la carga 

electrónica está. distribuida y no localiZada en un punto. La 

solución de la ecuación de onda de un electrón atómico da una 

función de onda, 'Ir, de ta cual se puede encontrar la 

distribución de carga electrónica, dada por: 
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p = ltl' ••• (32) 

donde p representa la densidad de carga de un electrón por 

unidad de volumen. En el caso especial cuando 11" 1, y entonces, 

p, tiene simetrla esférica, podemos representar la densidad 

electrónica por p(r). SI, por ejemplo, expresamos los 

paré.metros posicionales en coordenadas esféricas polares con 

respecto al centro del <\tomo como origen, entonces la carga 

asociada con un pequen.o elemento de volumen es p{r)r2semJsdrdljldi/> 

(figura 11 ), Asl, si el vector de dispersión es s y si el 

sistema de coordenadas coslderado es tal que s es paralelo al 

eje a partir del cual se mide t/1, entonces la amplitud total de 

la radiación dispersada se puede encontrar de la ecuación (18) 

reemplazando la suma por una integral. La amplitud de la onda 

dispersada por un pequel\o elemento de volumen As es 

proporcional la carga. Si C 
5 

la constante de 

proporciona1idad que depende del vector de dispersión s, la 

amplitud de un electrón completo es: 

co n in 
F'(s)=c,J J J plrJr 2exp(2n!rscos;'l)sen\bdrd\bd~ 

r• t/f-o f•o 
.. .(33) 

ya que r · s=rsco5'/1. Nótese particularmente que los limites de 

Integración para 1/1 y f cubren todo el espacio. Si la densidad 

de distribución electrónica es esféricamente simétrica 

entonces también es centroslmétrica, y esto simplifica la 

ecuación (33). Para cada punto P con coordenadas (r,l/J,f') hay 

otro punto P' con r.oordenadas {r,n-l/l,n+"6) (ver figura 11 ), con 

la misma densidad electrónica. La contribución de los dos 

elementos de volumen alrededor de P y P' dar<\.n una resultante, 

cuya forma se puede apreciar sumando dos términos tales como: 

exp(2nirs cos!/J)+exp(2nirs· cos(n;OI 

=exp(2n!rs co5'/J)+exp(-2nirs· coSl/JI 

=2 cos(2rrrs· cosr;J 
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figura 11. Elemento de volumen en coordenadas esf~rlcas polares. 

En este caso de distribución de densidad electrónica 

centrosim6trlca F(s) es una cantidad real para toda s y la 

ecuación (33) se puede reescribir como: 

CD tt ltt 
f(s)•c,f j f plrJr 2cos(2nrsco$1b)sen\ildrd\ild9 ... (34) 

r• l/J-o '1•o 
El hecho de que p(r) es Independiente de .¡, y ~ esta Integral 

se puede resolver sobre dlJt y dt/I dando: 

.. 
f(s)=4nC J trW1 ~ dr ,, P Znrs , .. ••• (35) 

Para un valor dado de s podemos expresar la amplitud 

dispersada de p{r) como una fracción, p •' de la amplitud f(O) 

dada por un electrón puntual en el origen. Dando p(rJ-.5lrl, en 

la ecuación (35 ), slendo 3 la función delta de Krone~ker que 

tiene las siguientes propiedades: 

a(rJ=o, ~o. 

a(r}=oo r=rO, 

f alr) dv=I 

donde la integración se puede hacer sobre cualquier volumen 

finito del espacio alrededor del origen, no hay contribución 

en la ecuación (35) mas que para el origen, y ya que: 

~: se~~~~s = 1 
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y, por defJniclón: 
., J a(r)r

2
dr = 1 

, .. 
entonces se sigue que: 

(A) = C ,. . ... (36) 

De esto encontramos que: 

m 
f( s) 4 J { ) z sen 2nrs dr 

p.r = mi = rr r•o p r r 2rrrs 
••• (37) 

donde se ve que p depende s6Jo de Ja magnitud de s. Si un 

átomo contiene Z electrones entonces ta densidad total de 

electrones, p
0
(r), será la suma de las densidades de cada uno 

de los electrones individuales, l.e. 
z 

p (r) = E p Ir). . .. (38) 
a J• 1 J 

La amplitud de la dispersión coherente de la densidad 

electrónica total se obtiene al sumar las amplitudes de los 

electrones tomados indivudualmente. Ahora definimos el factor 

de dlspersldn atdmLco, f
0
{s), como la relación de la amplitud 

de Ja dispersión coherente de un átomo a Ja de un electrón 

situado en el centro atómico. tste derivado de las ecuaciones 

(37) y (38), es: 

., z 
f (s)= 4n J p (r)r'....:!0

2
" 2"rs dr = E (p ) 

a r•o a rrrs J• 1 s J 
.•• (39) 

Los factores de dispersión atómico están tabulados en el 

volumen JII de las Internatlonal Tables for Crystallography. 

La forma exacta de p(r) sólo se conoce para el átomo de 

Hidrógeno, para otros átomos se han usado varios modelos. Para 

átomos JJgeros se utilJza comurunente el método de Hartree-Fock 

mientras que para átomos pesados se utiliza Ja aproximación de 

Thomas-Ferml. 

Ahora investigaremos Ja naturaleza de la ·dispersión de Compton 

para átomos. Oe Ja ecuación (8J, 

320 .:: f~a 1o 
donde en nuestro caso, f 29 .:: p s y (~ s}=I 

0
, podemos ver de la 



ecuación :n que la Intensidad de dJsperslón coherente de un 

electrón atómico A, es p:.?29 y de aquf, ya que la ln~ensldad 
total de dispersión seglln la mecánica cué.ntlca es 9 29, la 

Intensidad de la dispersión de COmpton debe ser U -p:).129• Sin 

embargo la dispersión de Compton de un electrón atómico es 

Incoherente con respecto a la dispersada de cualqufer otro y 

de aqul que Ja Intensidad total de todos los electrones se 

obtiene sumando la Intensidades JndJvJduales de cada uno de 

los electrones. De esta manera tenemos: 

z 
:ICcm • E {Hp JJ'f X '20 

pton J•I • 
••• (40) 

,_ . { t (p•)J }'x 120 
J• I 

••• (41) 

De la ecuación 37 se ve que Jiil s-0 (9=0) tenemos: 

llm~. 1 
tto 2nrs 

entonct:s p
0
•1. De aqul que la radiación dispersada en Ja 

dirección del haz incidente no tiene componente Incoherente. 

Conforme 9 cr~e p decrece pero Ja razón de decrecimiento es 

menor para Jos electrones que están más fuertemente atados al 

átomo. 

s.- Disperslón de rayos X por una celda unidad. 

Ahora deduciremos Ja expresión para la dispersión de rayos X 

por un conjunto de átomos colocados en posiciones definidas en 

una r.elda unidad, cada uno descrJto por el vector de posfcJón 

r, resp-e<::to al origen coman O definido por Jos vectores unJdad 

de la celda. Este cambio de origen respecto al que se 

consideró en la deducción del factor de dispersión atómica, 

para el l~lmo átomo se expresa como r+rt' por Jo que Ja 

expresión (33} en este caso es: 

m rr zn 
r¡<sJ•c,J J J p(rJr

2
exp(2nfr•r ,· slsen~drd¡\d¡I 

r• J/l•o t/>•o 

= t,exp(2nfr1 ·a) 
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donde f
1 

es el factor de dispersión atómico para el é.tomo t. 

La onda total dispersada por todos los átomos está. dada por la 

suma de c:ida uno de ellos dentro de la celda unidad, la cual 

se expresa por: 

N 

G(s)=f
1 

+ f
2

"' ... + fN ~l~ 1 f, exp(2rtfr,·s) ••• (43) 

Esta ecuación representa la transformada de Fourter de la 

molécula. a lo que se le uama transformada molecular, y 
representa el patrón de difracción de una sola molécula. 

Debido a la d~bll dispersión de rayos X. no es posible 

obscrval' las transformadas de moléculas Individuales. es 

necesario cristalizar el co:npuesto para que la suma de cada 

una. arregladas en forma prrlódka trasle.clonaJ, se refuercen 

unao:; con otras y juntas formen )a transrormada molecular. 

9.- DJrracción de rayos X por un cristal. 

Ahora vamos a anaUzar el caso de la onda de dispersión por un 

arreglo pedódico tridimensional de Atamos. es decir un 

cristal. Primero consideraremos el caso de un arreglo 

periódico unidimensional de celdas unidad, después pasaremos a 

un arreglo bidimensional, y1 por último, al caso re~l de tres 

dimensiones. 

A) Difracción de rayos X por un arreglo unidimensional de 

celdas unidad. 

Consideremos una hilera de n celdas unidad separadas una de 

otra por una distancia ~0• La amplltud de dispersión en la 

dirección a en una distancia grande comparada con <1
0

, 

expresada en términos del factor de dispe:-sl6n atómico o 

bien de G, para la primera celda unidad simplemente es 

C(s); para la segunda celda unidad relativa al mismo orJgen 

suponiendo que el Angulo que forma con respecto a s es el 

mismo que para Ja primera, es C(s}exp(2nlit
0 

• sh y asl 

sucesivamente, para Ja J-éslma celda unidad será. 

G(sJexp(2n!(J-l )d
0 

• s). Entonces la suma de la dispersión de 

todas las celdas unidad será la onda total dispersada, y se 

expresa como: 
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F(s) • E G(1)exp(Znl(j-l Jit · •l 
J• t o 

••. (44) 

Sl el mlmero de celdas unidad es grande, la onda total 

dlspersada F(s) seré\ aproximadamente del mismo orden que 

G(1). Sin embargo, cuando las ondas dispersadas de cada una 

de las celdas unidad tlene una fase que es m6ltiplo entero 

de 2n, la onda total se . refuerza dando una onda de 

dlsperslOn de Intensidad maxlma a lo que se le llama haz 

dl/ractado, La condlcl6n para que haya haz difractado se 

exprtsa como: 

Zn(J-1l¡;
0 

• .,.zrun 

con m un entero, o bien, ya que J-1 tambl6n es un entero, 

¡!: ••• h 
o 

••• (44) 

donde h es un entero. Esta es la primera condición pllt'a que 

exista difracción, y se aplica en difracción de rayos X 

cuando se tienen celdas unidad en una sola dirección. 

La misma condlclón se puede encontrar desde un punto de 

vista más flslco. En la figura 12 se muestra una hllera de 

é.tomos pertenecientes a la hilera de celdas unidad, 

separados entre sl por una distancia a
0

• La radlaclOn 

lncldcnte en la dirección ~ 
0 

hace un ángulo «
0 

con el 

renglón. Consideremos la radiación dispersada en la 

dirección & que hace un ángulo « con respecto al renglón. 

Para que la radiación dispersada de los átomos vecinos se 

refuerce la diferencia de camino óptico a lo largo de la 

trayectoria descrita debe ser un m(lltlplo entero de veces 

la longitud de onda. Haciendo referencia a Ja figura 12, lo 

expresamos como: 

donde h es un entero, o bien: 

a
0
(cosa. - cosa) • h~ ••• (46) 
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\ 

Figura 12. Relación entre el haz Incidente y el haz difractado de 

rayos X con una hilera de átomos separados por el 

vector d
0

• 

Se debe hacer nomr que las direcciones S 
0 

y S no son 

necesariamente coplanares. Para un ángulo particular a
0

, el 

número entero h define un cono de semlángulo ex cuyo eje es 

el renglón de á.tomos. Diferentes valores de h definen una 

familia de conos cuyas superficies Indican direcciones en 

las cuales la Intensidad difractada es diferente de cero. 

Para h=O, de la ecuación (46) se obtiene a.
0 
=«, y entonces 

el haz Incidente está sobre la superficie de este cono. 

Se puede observar que las condiciones (45} y {46) para que 

la difracción ocurra son equivalentes, ya que, sustituyendo 

s de la ecuación 01} en la ecuación (45) tenemos: 

B) Difracción de rayos X por un arreglo bidimensional de 

celdas unidad. 

Ahora consideremos el caso de dos arreglos unidimensionales 

de celdas unidad cada uno definido en términos de los 

vectores d
0 

y 6
0

• La condición para que la radiación 

dispersada por todos los á.tomos del arreglo interfler"a 

constructlvamente se puede expresar por separado para cada 

uno de los renglones como se hizo para e 1 caso de una 

solahilera de celdas unidad. Esto es, que se cumplan · 
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simultáneamente las siguientes dos ecuaciones: 

••• (48) 

donde h y Je son enteros. 

Haciendo la misma Interpretación que en el caso anterior, 

donde el haz Incidente hace Angulas o:. 
01 

o:., 13 
0 

y fJ,, con las 

direcciones <t 
0 

y g 
0 

respectivamente, las condiciones para 

que haya difracción se pueden escribir como: 

a}cosa - cosa
0

) • h~ 

b
0
(cos{J - coS#i

0
) • k~ •.• (49) 

Estas dos ecuaciones definen dos famJlJas de superficies 

cónicas con ejes a lo largo de las c'lrecclones d
0 

y gº 
respectivamente, y la dirección del haz difractado está en 

la intersección de esos dos conos. 

C) Difracción de rayos X por un arreglo tridimensional de 

celdas unidad. 

Similar a los casos anteriores, la condición para que 

exista la difracción se puede expresar como tres 

condiciones por separado, siendo cada una Ja condición de 

los arreglos unidimensionales definidos en t6rmlnos de los 

vectores Ó
0

, B
0 

y ~0• (figura 13). Las tres condiciones 

son: 

o: 

<t;•. h 

g .•• lt 
o 

<! •••• lt 

a 
0
(cosa - cosa 

0
) • hA 

b
0
(cosfJ - cosfJ,

0
} • k;\ 

e {cos:r - cos:r ) • l~ 
o o 

••• (SO) 

••• (51) 

donde los ángulos están definidos · como en los casos 

anteriores. Estas ecuaciones son conocidas como la 

ecuac!ones de Laue, quien fue el primero en dar una 

expllcaclón al fenómeno de difracción, y son de primordial· 
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importancia en crlstalograffa de rayos X. 

hll "1<.iclon(q 

Figura 13. Relación entre el haz incidente y el haz difractado de 

rayos X, con los vectores que defJnen el arreglo 

tridimensional de átomos <l , lf y i! . 

Cada una de las ecuaciones (51) define una famllla de conos 

para cada valor entero de h, k y l. Un haz difractado se 

producirla en la dirección de la lntersecclón de los tres 

conos con un origen comtín. Sin embargo, es muy dlflcil que 

esto ocurra cuando el haz incidente llene una dirección 

arbitraria en relación al arreglo determinado por los 

ver.to res <l 
0

, g 
0 

y ~ 
0

• Si queremos conocer la condición para 

que el haz difrd.ctac:lo exista debemos encontrar los ángulos 

de incidencia, «
0

, f3
0 

y 7
0

, apropiados para que los va!orcs 

a, fJ y 7, sear. direcciones posible!> del !laz difractado, ya 

que estos ángulos no son independientes. Otra manera de ver 

el problema es buscar el vector s que satisfaga las 

ecuaciones (50). Si se encuentra este vector existen un 

nO:mero completo de familias de soluciones, pues como se 

verá. en la sección 15, cuando se hace girar al cristal 

respecto a un eje en la dirección de alguno de los vectores 

unidad, la famllla de conos correpondlente queda Inalterada 

mientras que las otras dos giran hasta q1Je en algún momento 

intersectan con ella. En esta solución se puede observar 

que para un vector de dispersión s dado, los haces 
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ESTA 
S&J}~ 

T"'<''S t,Jj 

Ci L4 
Incidente y dtrractado deben estar en una dirección tal que 

los vectores S 
0

, ~ y • sean coplanares. 

1 o. - Factor de estructura. 

Reescribiendo la ecuacion (44) de la siguiente forma: 

N 

F(s) = E f exp(2nL r · s) ••. (S2) 
J• I J ) 

donde el vector de posición r J del j-6imo átomo tiene 

coordenadas fracclonales x J,y 1z J' es decir: 

r
1 

.. x
1

'&
0 

+ y
1
b

0 
+ z

1
C

0 
••• (53) 

entonces: 

ri• = xJO..o·• + yJ'f,o.• + zJ"éo·• 

y por las ecuaciones de Laue, podemos expresarlo de la 

siguiente manera: 

••• (S4) 

sustituyendo la ecuación (54) en la ecuación (52) tenemos: 

N 

F(hltl) = E fJ exp(2nLCx h + Y/' + z 1)) 
J•I J ) 

•.• (SS) 

A F(h.lcl) se Je conoce como factor de estrudura, y se 

acostumbra escribir como: 

F(hkl) = F(hl<I) ela(hkll ••• (S6) 

donde F(h}l;L) es la amplitud de la onda y a(hkl) es su fase, 

que estfm dadas por: 

1F(hkl)1 2= A(hkl)2 + B(hkl)2 

tan a(hkl) = B(hkt) 
AChktl 

donde A(hkl) y B(hkl) son' 

N 
A(s) = E f cos(2n r • s) 

J• 1 J J 

79 

••• (57) 

••• (SS) 



N 
B(s) = E f sen(2n r • s) 

}• 1 J J 
••• (59) 

La Intensidad del rayo difractado de todo el cristal es 

proporcional al cuadrado de la magnitud del factor de 

estructura, ~sto es: 

9Chkl) « F(hkll·F'(hkl) 

« IF(hkll1 2 

Por lo que, de las ecuaciones (57) y (59), tenemos: 

9(hk!l« { E f cos(2nr · s) }'+ { E f sen(2nrJ· s) }' 
J• 1 J J J• 1 J 

N N 

••• (60) 

o: E E f f (cos2nr · scos2nr · s+sen2nr · ssen2nr · s) 
, .. 1 J• 1 f J 1 J ' J 

N N 
« E E f f cos 2n(r -r J. s 

l• 1 J• 1 I J f J 
••• (61) 

De aqul podemos ver que la lfltensldad de un haz difractado 

depende sólo de las posiciones relativas entre los atamos y 

no de las coordenadas de los Atamos dentro de la celda 

unidad. 

11.- Ley de Bragg. 

En 1913 W, L. Dr-ugg dio la primera Interpretación matemática 

de las posiciones de los puntos en un patrón de difracción de 

un cristal por rayos X. C.onsldercmos un haz de rayos X que 

incide sobre el cristal. Al cristal lo podemos representar 

por una famllla de planos hltl de la red puntual cuya 

distancia lnterplanar es dh):I' (figura 14 ). 
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Figura 14. Condición para la difracción de rayos X segím Bragg. 

Si el haz consiste de rayos paralelos, tendrAn un frente de 

c1ndas comlin y estarán todoi:a en fase en XX' como se muestra en 

la figura, e Inciden con un ángulo o
1 

re~pecto a los planos 

de la famllia de planos hltl. Cuando el rayo 1 a llega al punto 

A, el rayo 1 está. en el punto C. Cuando el rayo 2 llega a B, 

el rayo 1 a esta en O. La diferencia de trayectorias 

recorridas por los dos rayos es CB-AD. Para que la suma de 

los rayos dispersados sea constructiva, es necesario que esta 

diferencia sea un n6mero entero de longitudes de onda de la 

radiación incidente, es declr: 

••• (62) 

donde n es un entero. 

De la figura se observa que CB•ABcoso
1
, y que AO=sABcose d' 

donde e d es un ángulo cualquiera de dispersión. Sustituyendo 

estos valores en la ecuación (62), tenemos: 

AB (cose
1 

- cosed)= nA ... (63) 

tomando el caso particular cuando n=O, tendremos: 

cose1 = cosed ••• (64) 

lo cual se cumple cuando o.=ed. Ésta es la primera condición· 

81 



para que exista dJrracclón: el dngulo de dffraccldn debe ser 

igual al dngulo de lncfdencla. 

Ahora, anaJlzando los rayos J y 2. Ja diferencia de 

trayectoria es FE + EG. Para que en YY' lleguen en fase, es 

necesario que se cumpla: 

FE+EG=IM •.• (65) 

donde n es un entero. Y com~ FE-=dhll1sen9 y EG=dMllseno. 

entonces: 

... (66) 

esta expresión es conoctda como la Ley de Bragg. y nos permite 

conocer el ángulo de difracción, ahAI' en términos de la 

longitud de onda, y de Ja distancia Jnterplanar dhlll de Ja 

familia de :>lanos hkl. A.qui se obse:-va porqué a Jos haces 

difractados se Ies acostumbra JJamar "reflexiones•· y porqué el 

ángulo entre el haz fnciden~r. y el difractddo forman u.ri án~lo 

20. El haz difractado de primer orden ocurrir4 cuando se 

cumpla Ja ley de Bragg a un ángulo ohk.l para n=l, el de 

segundo orden cuando n=2, etc. En una reflexión de primer 

orden Jos rayos dispersados 1' y 2' podrlan diferir en 

longitud de trayectorJa por una longitud de onda, los rayos 1' 

y 3' por dos longitudes de onda, y asJ a través de todo el 

cristal. Los rayas dispersados por todos Jos átomos en todos 

Jos planos estarc\n completamente en fase y se reforzarán uno 

con otro para formar un haz difractado en Ja dirección 

mostrada. 

lina manera equivalente a Ja ley de Bragg, y que se usa 

comunmente es la siguiente: 

definiendo: 

.\•2~seno 
n ""' 

d 
~=d 

n HKL 

Ja ecuación (67) queda: 
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••• (69) 

Puesto que dhJd es la distancia lnterp1anar de la famllia de 

planos hJtl, dHKL serc\ una distancia entre planos no 

raclonales. A los ln,jlces HKL se les llama Lndtces de plano o 

lndlces de reflexlón. 

Otra forma de la expresión (66) es la siguiente: 

_n_A_ =sen a 
2 dhkl hJd 

•.• (70) 

Aqut podemos ver que, ya que la función sen(x) es menor o 

Igual a uno, se tiene que nA :s 2 dhl!.I' o bien, cuando n=l, 

••• (71) 

En un cristal cuya distancia lnterplanar sea del orden de 

3 1., es necesario que A sea del orden de 6 A. De t"Sta manera 

se puede determinar la longitud de onda de la radiat'l6n 

Incidente para que exista difracción, si se conocen las 

separaciones entre centros dispersores. 

12.- Construcción de Ewald de la difracción. 

La condición para que la difracción de rayos X por un cristal 

ocurra, puede ser expresada ya sea en términos de la ley de 

Bragg, ecuación (69), o bien, en t6rminos de las ecuaciones 

de Laue, ecuaciones (SO). 

Ewald U 921) propuso una construcción geom6trlc& muy simple 

que relaciona las dos condlclones anteriores, y da una 

descripción muy íatll de la difracción, que se ilustrará. en 

seguida, 

Sea una circunferencia de radio 1 /;\ {figura 1 SJ. Ya que un 

triángulo inscrito en una circunferencia cuyo diámetro 

coincide con la hipotenusa del trlé.ngulo, resulta ser un 

triángulo recta.ngulo, entonces, escribiendo la ley de Bragg 

de Ja siguiente manera: 

l /dHKL 
sen e = ---
• HKL 2 /A 

••• (72) 
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se puede relacionar el segmento OP del trlAngulo de la figura 

15.a, con l ldHKL y el ángulo opuesto con 9 HKL Se demuestra 

enseguida que el ángulo PCO es 20mc.L" 

Los ángulos PAO y PCO tienen la misma longitud de arco PO. El 

triángulo CPA, es Isósceles, por lo que tiene dos ángulos 

Iguales, CAP y APC, que es BHKLº El ángulo PCO es un ángulo 

externo de este trifmgulo, por lo que la suma de los ángulos 

Iguales del triángulo CPA debe ser Igual al Angulo externo 

del á.ngulo diferente, es decir: ..::PC0=2BHKLº 

•) b) 
Figura 15. Construcción de la esfera de Ewald. 

Recordando que a cada conjunto de lndlces se le asocia un 

vector de la red reciproca il=h<t.: + k'tt: ... 11!:¡ cuya magnitud es 

1/dHKL=(2senOHKL)O,, donde aHKL es el á.ngulo de Bragg, y su 

dirección es normal a la familia de planos { hkl }. encontramos 

las slguler1te5 relaciones: el segmento OP coincide con A HKL' 

la dirección del haz incidente dada por S 
0

, hace un ángulo 

aHICL con la familia de pl&.nos {hkl} del cristal colocado en e, 
el segmento CP coincide con $1 y, de acuerdo a la ecuación 

U 1 ), el vector itffll'.t coincide con el vector 1, esto es: 

lsl = 
2sen OHKL 1 

= -d-
HKL 

.•. (13) 

Desde este punto de vista la condición para que la difracción 

ocurra, es que la punta del vector ~ esté justamente sobre la 

superflcle de una circunferencia de radio 1 /A. En tres 

dimensiones el circulo se convierte en una esfera. a la que 

se le conoce como esfera de Ewald o esfera de reflexión. 
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13.- El problema de la fase. 

En la ecuación {18) se expresa Ja amplitud de dispersión de 

una dlstrlbuci6n de n dispersores por: 

n 
"1 120,yl =}; 11/1 (29,y)J exp2nlr/ • .•. 174) 

on J• I O J 

donde f\11
0
(29,ylJJ es la amplitud de dispersión a una 

distancia y del J-~slmo dispersor a un Mgulo 29 con respecto 

a la radlacJón Incidente. Si en vez de una dlstrlbucJ6n 

discreta de centros dispersores tenemos una dlstrlbucJón 

de densidad electrónica p(r}, expresada en electrones por 

unidad de volumen, entonces una diferencial de volumen tendrA 

una carga puntual efectiva p(r)dlf electrones. De esta manera, 

la amplitud totai dispersada de la dlstrlbudón de densidad 

electrOnlca, está dada por: 

F(sJ = J. p(r)exp(2nls· rJdu ... (151 

donde Ja lntegraclOn se realiza sobre todo el volumen del 

espacio en el cual p(r) es diferente de cero. f(s) es la 

transformada de fourler de p(r). Sl suponemos que la 

transformación inversa es válida, entonces: 

p(r) = J Flsl•xp(2nls· r)du' ... (16) ,. 
donde la lntegrac16n se lleva a cabo en el volumen del 

espaclc reclpror.o donde s está definido. 

Hay un resultado muy importante en crlstalografla que se 

llega a trav~s de considerar la naturaleza periódica de la 

densidad electrónica en el cristal. Asl pues, se dice que la 

ampHtud de dispersión total del cristal es el producto de la 

transformada de la densldad electr6nfca dentro de una celda 

unidad del cristal con la transformada de un conjunto de 

funcJones a colocadas en puntos de una. red representando las 

celdas unidad cubriendo todo el 'IDlumen del cristal. La 

transformada de este conjunto de funclones delta, es otro 

conjunto de funciones delta colocadas en los puntos de la red 

reciproca. Asl pues, la amplitud difractada para tocio el 
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cristal. se puede considerar como la transformada de Fourler 

de la densidad electrónica de una celda unidad, F(s), 

colocada en puntos de la red reciproca, s=1"t:+Jc:6:+1~:. donde 

la amplitud de dispersión correspondiente al punto (hkl) de 

Ja red reciproca estA dado por (1 /V)f hl<I° 

Reemplazando la integral de la ecuación (76) por sumatorias 

ya que F(s) es diferente de cero Onlcamente en Jos puntos de 

red reciproca, tenemos: 

l a> a> Q) 

p(xyzl=y- E E E f(hkllexp(-2rr1Chx+ky+!zl) ... (77) 
h•-<Ol•-CD!•-CD 

De esta manera, si se conoce el factor de estructura para 

todas las reflexiones del patrt>n de difracción, e!= posible 

conocer la densidad electrónica para cada punto xyz, dentro 

de la celda unidad. La función de densidad electrónica 

representa Ja estructura del cristal. 

Del patrón de difracción sólo es posible conocer las 

Intensidades, y de ellas la amplitud del factor de 

estructura. Sin embargo, tocia la información sobre la fase se 

pierde. De aqul que sea Imposible de-terminar la estructura 

del cristal directamente del patrón de difracción. 

Este problema, llamado problema de la fase. es el problema 

bá.si~ para la determinación de cualquier ~structura 

cristalina. Para resolver el probiema hay varios métodos de 

Jos cuales sólo se mencionan algunos a continuación: método 

de Patterson, métodos directos, método del átomo pesado, y 

método de dispersión anómala. 

14- Extinciones sistemáticas. 

A partir de la ecuación (55) es posible calcular el factor de 

estructura para casos muy simples como los siguientes. 

a} Factor de estructura para un solo átomo: supongamos que el 

átomo se encuentra en el origen, entonces: 

f = f exp(2n!O) = f 
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••• (78) 

b) Factor de estructura para una celda centrada en la base: 

esta celda tiene dos puntos equivalentes localizados en 

000, y en i i O , por lo que: 

F • /exp(2n!O) + /exp(2n!(IV2 + K/2)) 

• f (1 + exp(n!(H + K)) 

ya que (H + K) es siempre un nCunero entero, y: 

y, 

entonces: 

exp(nn) :11;1 -1 

exp(mt) = 1 

cuando n es l mpar, 

cuando n es par, 

••• (79) 

F • 2f cuando H y K son ambos pares o Impares, 
1. 

F•O cuando H y K son m 1 xtos. 

cuando sucede que H y K son mixtos, es decir, uno es par y 

el otro Impar, el haz de difracción correspondiente a estos 

indices no aparece. Se dice entonces que se han extinguido 

sistemáticamente. 

e) Factor de estructura para una celda centrada en el cuerpo: 

esta celda tiene dos puntos equivalentes cuyas coordenadas 

S'>n: 000 Y i i O , t:ntonces: 

F • /exp(2nl0) + /C".<p(2n!(IV2 + K/2 + L/2)) 

= fil + exp(n!(H + K + L)) 

por lo tanto: 

F • 2[ cuando {H + K + L)·es par 
y, 

F=O cuando CH + K + L) es Impar. 

d) Factor de estructura para una celda centrada en las caras: 

los puntos equivalentes para una celda de este tipo son: 

000, i i O. i" O i· y O i i• entonces: 
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F • /exp(Zn!O) + /exp(Zn!(ll/2+K/2)) + /exp(Zn((H/2+1./2)) + 

/exp(Zn! (IV2+L/Z)) 

• /(1 + exp(n!(H + K)) + exp(n!IH + L)) + exp(n!(K + L)} 

Sl H. K y L son todos pares o todos Jmpares, es decir, no 

mixtos, entonces Jas tres S\lillas lH + Kt (H + L) Y (K + L}, 

son todas pares. SI H, K y L son todos impares entonces Ja 

suma de los tres t~rminos es -1, entonces: 

y, Fe 4/ para Indices no mixtos, 

F=O para tndlces m 1 x tos. 

Un resumen de las extincJones slstemá.tlca!ii para cada tipo 

de red es:pacJal se muestra en la tabla 1 . 

Tabla 1 -

Extinciones sistemáticas en los diferentes tipos de red. 

Red de ReflexJones Reflexiones 
Bravals presentes ausentes 

Pr lmltl va Todas Ninguna 

Centrada en: 

cara A K y L no m 1 xtos K y L mixtos 

cara B H y L no mixtos H L mixtos 

cara C H y K no ml xtos H y K mixtos 

el cuerpo H + K + L par H + K + L impar 

las caras H, K y L no mixtos H, K y L mixtos 

15.- M~todos experimentales. 

Como se recordará en la sección 9 se expresó el hecho de que 

la condJción para que exista un haz difractado cuando un haz 

de rayos X incide sobre el cristal no ocurre en cualq_uier 

dirección de éste, sino está determinada por las ecuaciones 

de Laue, ecuaciones {SO). Sin embargo e's posible encontrar tin 

nómero de soluciones cuando se aHnea correctamente el 

cristal, o se glra con respecto a un eje colineal a uno de 

los vectores unidad. 
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En esta sección sC veré. cómo se puede mover el crlst~l hasta 

colocarlo en una poslclón en la que un haz de difracción 

partlcular exista. 

Supongamos que tenemos un cristal al que le incide un haz de 

rayos X monocromé.tlco, de longitud de onda >., en la dirección 

S
0 

y consideremos ur. vector de la red reciproca s=hcl
0
+k6'

0
+ti

0 

como se muestra en la figura 16 en donde también se ha 

dibujado la esfera de Ewatd. Si el cristal se gira con 

respecto a un eje perpendicular al papel, entonces toda la 

red reciproca gira con ~l y el vector s determina una 

trayectoria circular como se Indica en la figura. Después de 

haber girado un é.ngulo et al cristal, el vector s lntersecta 

con la esfera de Ewald y un haz difractado emerge de él en la 

dlrecrl6n !i. 

••ferd 
Limi-lanla 

Figura 16. Movimiento del vector 1 para originar un haz de 

difracción en la dirección S. 

Como se observa en la figura, todos los puntos de la red 

reciproca que est:in dentro de la esfera de Ewald en alg(m 

momento la lnterse..::tarAn produciendo •cada uno un haz de 

difracción particular. Ademé.s, no sólo estos puntos, sino en 

total todos aquellos cuya magnitud cumpla la relación 
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••• (80) 

en alg(an momento lnterscctarán la esfera de Ewald. 

Este proceso lo podemos generalizar a tres dimensiones, 

girando el cristal con respecto a toda una serle lnflnlta de 

ejes dando posibilidad a tod'>s los vectores de la red 

reciproca cuya magnitud cumplan la condición (80} a producir 

un haz de difracción. Esta cond.lción establece sólo un mlmero 

determinado de puntos de la red reciproca capaces de 

difractar a los rayos X Incidentes para una longitud de onda 

dada. A la esfera de radio 2/A centrada en O, se le llama 

esfera Jlmltante. 

En un e:r.pcrlmcnto de rayos X lo qne se obtiene es un diagrama 

de los haces de difracción p!"oducldos durante el experimento. 

Este diagrama normalm.mte registra sobre una pellcuta 

fotográfica o por medio de un contador electrónico, el cual 

permite: 

a) Identificar el cristal (si es desconocido). 

b) reconocer la slemtrla del cristal y las dimensiones de la 

celda unidad. y 

e) determinar las posiciones de los á.tomos en la celda 

unidad, esto es, determinar la estructura cristalina. 

Distintos métodos nos dan diferente lnformacl6n. si se quiere 

obtener lnfonnaclón sobr~ la distribución de los átomC1s en la 

celda unidad del cristal es necesario tener un monocristal¡ 

si, por el contrario, lo que se quiere es sólo caracterizar 

un determinado compuesto a partir de su diagrama de 

difracción. es posible identificarlo a partir de una peqÚef\a 

cantidad de polvo cristalino. aunque no es posible determinar 

su estructura cristalina. 

Los métodos experimentales má.s utlllzados en cristalografia 

de rayos X se muestran en la Tabla 2, en donde se ha 

especificado el tipo de muestra, radiación detector 

utlllzados, asl como la Información suministrada que se puede 

obtener del método. 
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En el presente trabajo lo que se requiere es el cálculo de 

parámetros de red con alta preclsi6n y exactitud, por to que 

se utlll7a el método de polvos de Deblje-Scherrer. El 

siguiente capitulo se dedicará. a este método. 

Tabla 2 
Métodos Experimentales de Olfraccl6n de Rayos X más utilizados. 

M6todo Radia e lOn MuCstra Detector 
1 nf ormaclón 

Suml n 1 strada 

Laue Pol lcromét tea Monocrlstal 
Pellcula S tmetrla 

Fotográfica cristalina 
(Grupo de Laue) 

Glro u Monocromá.t l ca Monocrlstal 
Pellcula Par á.me tros 

Ose l lac:l6n Fotogréf lea e r i s t a 1 1 nos 

We i ssenberg Monocromá t lea t.ionocrlstal 
Pel lcula Slmetrla 

Fotográfica cristalina 
y (Grupo e spaclal J 

Precesión Parámetros 
e r l s t a l 1 nos 

Jdentlficaclón 
de estructura 
cristalina 

por me d i o de las 
l n ten s l dades 
d l f rae t adas l 

Contador Slmetrta 
Monocrlstal E 1 ectrór.lco Cr l s tal lna 

(Grupo e•paclal) 
DI fract6- Monocromtt 1 ca 

metro Parémetros 
de Red 

Polvo Contador Anti lsls 
Cr l stal lno Etectrónlco cuant l tatlvo de 

fases e r 1 stallnas 
por medio de las 

lntens ldades 
d l r rae t adas 

Par Ame tras 

DeblJe- Polvo Pel lcula de Red 

Scherrer Monocromá.tlca Cr lstallno Fotográfica ldent 1 f lcacl6n 
de fases 

desconocidas' 
1 Por lo• tablo• de ldentl/lcac1on1 Cr7 .. tol Doto, U.S. Ocpor tment o/ 

Commercc (N, B.S.) 1 Jolnt Comml Uee on Powder DI/frac t 1 on S t andar-d•. 
J Por lo• tarjeta• de ld«!nfl/lcaclon1 Powder Dota, 

Jolnt Commlttce on Powder Dl//ractlan Stondards. 
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CAPITIJLO IV 

EL METODO DE DEBIJE-SCHERRER 

1.- Introducción. 

Dentro de los métodos de dlfraccl6n de rayos X para estudiar 

sustancias cristalinas, se encuentra el método de polvos de 

Oeblje-Scherrer, llamado asl debido a sus Iniciadores alemanes 

P. Oeblje y P. Scherrer en 1916. Aunque en un principio se 

utlllzaba sólo para estudiar propiedades cristalográficas, 

actualmente se utlllza como un medio de Identificación de 

fas~s cristalinas ¡a que, a ~artlr del diagrama d~ difracción, 

es relativamente ft.cll y directo, el cálculo de distancias 

lnterplanares que cumplen la ley de Bragg, las cuale~ son 

caracterlstlcas de cada sustancia. Ademtl.s para el análisis es 

necesario sólo una cantidad muy pequena de material cristalino 

pulverizado, es decir no es necesario tener un monocrlstal 

para su identificación. Otra de sus apllcaclones es el cálculo 

de parámetros de red con alta precisión y exactitud, los 

cuales se pueden calcular, aunque de manera menos directa, a 

partir de las distancias Jnterplanél!"es. Sin embargo, el v&.lor

real de estos valores, se ve alterado por las fuente~ de error 

lnvolucractas en la metodolo~ta experimental. En este capitulo 

se d:iré. una explicación detallada del método experimental tal 

.Y como se realiza ac-tualmentc en el Laboratorio de Rayos X del 

Instituto de flslca de la UNAM. Despt.:és, hacierado u!.o de la 

teorta de difracción de rayos X por cristales, se explicará el 

fenómeno de dlfracclón de rayos X por el polvo cristalino para 

poder Interpretar su patrón de difracción. Con estos elementos 

seré. posible obtener la Información necesaria para sus 

aplicaciones, de las cuales se haré. ~nfasls en el cálculo de 

parámetros de red, ya que es el tema central de esta tesis. 

Dl":ntro de este tema s~ lncluytm los estudios de los factores 

tanto flslcos como geométrlcos, que alteran la deterininaclón 

precisa y exacta de los valores experimentales, y la forma de 

corregirlos. 
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2.- Procedimiento experimental. 

La muestra por analizar pude ser cualquier fase cristalina, 

natural o artificial, orgánica o Inorgánica. Un ejemplo es el 

monocristal de NaCI que se muestra en la figura l, el cual fue 

crecido artificialmente en el Jntltuto de F'lslca de la UNAM. 

Figura 1. Cristal de NaCl puro. 

1) Preparación de la muestra. 

Para pulverizar el cristal, se puede moler en un mortero de 

ágata como se muestra en la figura 2, o si se trata de un 

metal puede limarse. Para homogeneizar el tamafto de grano 

del polvo, se cierne por un tamiz o cedazo con claro de .OS 

mm aproximadamente {figura 3). 

Con el polvo cernido se forma una muestra clllndrlca de O.S 

mm de diámetro y 1 cm de altura aproximadamente. El espesor 

de la muestra (T) puede calcularse con la siguiente 

fórmula: 

T = _L 
µ 

••• (l) 

donde µ es el coeficiente de absorción lineal de la muestra 

para la longitud de onda ut111zada. 
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Figura 2. Cristal de NaCl pulverizándose en el mortero de á,R:ata. 

F'Jgura 3. Polvo cristalino de NaCI clrnléndose por un cedazo de 

.OS mm de diámetro. 
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Aunque idealmente la muestra deberla contener sólo el polvo 

cristalino bajo estudio, para mantener unidos los granos de 

polvo es necesario introducir algún otro material. l!:ste 

debe ser tal que no afecte el patrón de difracción de la 

muestra por analizar. Escenclalmente hay tres formas de 

preparar la muestra las cuales se describen a continuación. 

a) Método del tubo capilar: se Introduce el polvo dentro de 

un tubo capilar, ya sea directamente, o bien, mezclado 

con algún diluyente (Llcopodlum, tragacanth o algún 

almlClón) para obtener una consistencia óptima. El tubo 

capilar debe ser lo más delgado posible pues la 

radlaclón lo atraviesa dos veces disminuyendo su 

Intensidad. Los capilares utilizados tienen entre 0.3 a 

1 mm de diámetro y están hechos de vidrio Lyndemann muy 

delgado. Una de las terminales del tubo capilar se 

cierra con una pequef'la flama, y por la otra, se 

Introduce el polvo haciendo que caiga al fondo con 

ligeros golpes en la pared del tubo, (figura 4 ). Una vez 

lleno se observa través del microscopio para 

cerciorarse de que el polvo esté compacto y no haya 

huecos. Entonces se sella con cera suave (fiRura 5). 

Figura 4. Polvo cristalino introduciéndose en un capilar de vidrio. 

95 



Figura S. Muestra preparada por ei método del capilar. 

b) Método de la fibra: se coloca el polvo en un 

portaobjetos. Se sumerge una fibra de vidrio Lyndemann o 

vidrio pyrex, de aproximadamente .1 mm de diámetro, en 

cemento, goma, celulosa otro adhesivo que sea 

compatible con el material bajo estudio, y en seguida, 

se rueda sobre el polvo hasta que se cubra con él 

(figura 6). 

Figura 6. Preparación de la muestra por el método de la fibra 
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e) Método del cigarrillo: se coloca el polvo en un 

portaobjetos y se le agrega un aglutinante, por ejemplo, 

cemento Duco {figura 7), con el cual se mezcla hasta 

formar una pasta suave uniformemente densa (figura 8). 

figura 7. Preparación de la muestra por el método del cfgarrJJJo 

Figura S. Preparación de la muestra por et método de1 cigarrillo 
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Se coloca sobre ella un segundo portaobjetos 

comprimiendo la pasta por presión de los dedos sobre los 

vidrios {figura 9), hasta formar una pellcula de la 

mezcla entre los dos vidrios. Se desplaza el segundo 

portaobjetos sobre el primero hasta que se separen 

quedando una pellcula delgada sobre cada uno de Jos dos 

vidrios (figura 1 O). 

Figura 9. Preparación de la muestra por el método del cigarrillo 

Figura 1 o. Preparación de la muestra por el m~todo del cigarrillo 
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En seguida, sin dejar que la mezcla endurezca, se corta 

un rectángulo de aproximadamente 0.5 a t .O cm y se 

levanta del vidrio con una navaja (figura 11) 

obtenlendose una laminilla de la muestra la cual se 

enrrolla con los dedos formando un cigarrillo lo más 

delgado y homogéneo posible {figura 12). 

Fi11tura 11. Preparación de la muestra por el método del cigarrillo 

Figura 12. Preparación de la muestra por el método del cigarrillo 
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La muestra, preparada por cualquiera de estos tres métodos, 

se coloca en un casquillo de cobre cuidando que el eje del 

cilindro de la muestra coincida con el eje del casquillo. 

Este casquillo está listo para montarse en Ja cámara 

(figura 13). 

Figura 13. Muestra preparada por el método del capilar montada eñ 

un casquillo de cobre. 

fil Montaje de la muestra en Ja cámara. 

Este paso consiste en colocar el partacasqulllos con la 

muestra en la cámara. Para la mejor comprensión de este 

paso y las siguientes, se da una descripción detallada de 

la cámara de polvos de Debije-Scherrer. 

AJ Descripción de la cámara. La cámara está hecha de metal 

cromo plateado, (figuras 14 y 15), y consta escenclal

mente de cinco partes que son las siguientes: 

1) Cuerpo de Ja cámara (a) y tapadera (b}, 

2) Sistema para el haz Incidente y el haz transmitida: 

colimador (c) y captor (d), 

3) Partacasquillas {e) y sistema de alineamiento: torni

llo de alineamiento (f), y tarnlllo cardialde (g), 

4) Sujetador de la pellcula (h), y 

Sl Base o soporte del cuerpo de la cámara (i). 
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Figura 14. Cámara de Oeblje-Scherrer, vJsta frontal. 

Figura 15. Cámara de Oebije-Scherrer, vista lateral. 
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Cada una de estas partes se describe a conllnuaclOn: 

1) Cuerpo d~ la cámara y tapadera: el cuerpo de la 

cámara es un cJlindro de metal de 3. 937 cm de altura. 

Una de sus bases está pegada a él, y Ja otra es la 

tepadera que sella perfectamente para evitar el paso 

de luz al Interior de la cámara. Su radio puede ser 

de dos tamaftos: 57 .296 cm, a la que se le llama 

cámara grande, O 28.648 cm, a la que se le llama 

cámara chlca. Ambas son Iguales excepto por el 

tamano. por lo que la presente descripción se aplica 

a cualquiera de ellas. 

2) Sistema de haz incldEnte y transmítfdo: Ja superficie 

del cllfndro tiene dos orificios uno frente a otro. 

Por uno se lnl!'oduce el colimador, y, por el otro. el 

captor, ya sea que se atornlllen, o entren a presión. 

Por el colimador entra Ja radiación al interior de la 

cámara, y el captor detiene el haz transmitido. 

El colimador consiste de un tubo hueco de forma 

cónica apuntando hada el centro de Ja cámara. En la 

parte Interna tfene dos discos de plomo con una 

abertura central para definir el haz Jncidente que 

entra en la cámara en un haz de rayos lo más 

paralelos pos:bleo (rlgura 16). 

Figura 16. Sección transversal del esquema del collmador y del 

captor en Ja cámara de Deblje-Scherrer. 
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La forma como se colima el haz Incidente se muestra 

en la figura 17. La fuente de radiación (S) se 

muestra en forma cuadrada de altura h, y las dos 

aberturas circulares, de diámetros d, separados por 

una distancia u, donde u es grande comparada con d. 

Figura 17. E::;qucma c!e un colimador circular de radio d. 

Los rayos convergentes de los vértices de la fuente 

se cruzan en el centro del colimador y entonces 

divergen. El ángulo máximo de divergencia está dado 

por: 

(J
1 

= 4 radianes ••• (2) 

y el centro del colimador se puede considerar como el 

urJa:en virtual de estos rayos dlve1·gentes:. Del 

colimador emergen no sólo rayos paralelos y 

divergentes, sin" también convergentes, cuyu ángulo 

máximo está dado por: 

a = __ d__ radianes 
u+ w 

... (3) 

donde w es la distancia de la salida del colimador al 

cristal. De estas dos ecuaciones se puede calcular la 

diferencia máxima entre rayos no paralelos. Para 

valores tlpicos de d=0.5 mm, u=S cm, y w=J cm, nos da 

fJ = 1.15° y a= 0.36° 1 lo que da una diferencia de 

0.79°. 
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Al pasar los haces por la abertura 2, el plonio puede 

producir lineas de difracción, por lo que se coloca 

un tercer diafragma (figura 16) al final del 

colimador, para detener esos haces difractados y no 

se confundan con el patrón de difracción de la 

muestra por analizar. 

Hay dos tipos de colimador~ de acuerdo a la forma de 

las aberturas de los discos internos del tubo, 

circulares y lineales. Los primeros tienen forma 

circular, y los segun¿os forma rectangular. Los 

colimadores lineales tienen tos lados mayores del 

rectá.ngulo paralelos al t' Je de la muestra, por lo que 

aumenta el volumen de muestra expuesta la 

radiación. Esto tiene la ventaja de disminuir el 

tiempo de exposl~ión, pero requiere mayor precisión 

en la alineación de la muestra en la cá.mara. 

El captor es un tubo similar al colimador, pero no 

tiene hendiduras internas, y el final esté\ cerrado 

por tres discos de diferente material en el siguiente 

orden: papel negro para impedir el paso de luz 

externa al interior de la cámara, pantalla 

fluorescente con vista al frente para aseguraose que 

hay h&.Z transmitido cuando se monta la cámara a la 

fuente de rayos X, y. finalmente, una pieza densa de 

vidrio de plomo para prevenir la salida del haz 

transmitido al exterior y proteger al operador cuando 

realiza las observaciones. 

Ademá.s de las funciones descritas del colimador y del 

captor, ambos tienen la fUnclón de minimizar la 

extensión de aire que atraviesan el haz lnc!dente y 

el haz transmitido, y asl, disminuir la dispersión 

por alr~. La separación entre los vi!rtlces · del 

colimador y del captor es de 11 mm para una cámara 

grand~. Su forma afilada evita, lo má.s posible, la 

Interferencia de los haces difractados a pequen.o y 

grande llngulo. 
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3) Portamuestras y sistema de alineamiento: en la base 

del cuerpo de la cámara se encuentra centrada un 

disco {a, figura 18) que a su vez tiene centrado un 

ciJindrlto hueco (b, figura 18) donde entra el 

casquillo que porta la muestra. Este dlsco puede 

girarse por medio de un tornillo cardloide que se 

encuentra en Ja parte trasera de la cámara 

(g ílgura 15 ). 

Figura 18. Portacasqulllos de la cámara de Oebije-Scherrer. 

En Ja parte superior del cuerpo de la cámara se 

encuentra el tornltlo de alineamiento (f figuras 14 y 

15 ), el cual permite desplazar el disco hacia abajo 

como se muestra en la figura 19. 

( 
figura 19, Esquema del sistema de allneamlento. 
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4) Sujetador de la pellcula: la pellcuJa se pega sobre 

la superficie interna del cilindro de la cámara. 

dejando una de sus termJnales en un sujetador fijo 

es· figura 20), y la otra en un sujetador deslizable 

(s figura 20), que se mueve por medio de una placa 

(p figura 13) que se encuentra en Ja parte superior 

del cuerpo de la cámara. Un tornlllo (h figura 131 

mantiene fija la pasicfón correcta de Ja peUcula. 

Este aJ.Tcglo geométrico de colocar la pellcula en la 

cflmara se le debe a Straumanls (1949). La forma de la 

peUcula1 para este arreglo. debe ser un rectángulo 

cuyas medJdas sean, casi el pcrlmetro de Ja cámara, 

es decir casi 360 mm para cámara grande, o casi 1 SO 

mm para cémara chica, de lado mayor, y de lado menor, 

un poco menos que la altura del cllíndro de la 

cámara, es decir\ 35 mm aprox. A la pellcula se Je 

hacen dos orificios por donde pasan el colimador y el 

captor. 

Figura ZO. Sujetador de la pcllcula en una cámara de Oeblje

Scherre~ preparada para un arreglo de Straumanis. 

e) Ba!iO o soporte del cuerpo de ta cé.mara: Ja base de la 

cámara esta hecha de metal pesado, tiene forma 

rectangular con hendiduras por deba.jo para deslizarse 

en el brazo del equipo de rayos X. 
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Dos tornillos (q y q' figuras 14 y 15) sujetan la 

poslcl6n de la cá.mara en el brazo, y un tornillo 

largo (t figura 13) en la parte delantera sirve para 

abrir la ventana del generador de rayos X. 

Para colocar la muestra en el portacasqultlos de la cámara, 

es más fé.cll introducir el casqutllo con unas pinzas 

habiendo retirado previamente el coltmador y el captor. 

llll Alineación de la muestra en la cámara. 

Una vez que se ha colocado el casquillo de cobre en le. 

cámara, el Giguiente paso es de primordial importancia para 

obtener una buena eqlsgrafla1 y consiste en alinear la 

muestra en el eje de la cámara. La forma bá.slca para una 

buena alineación es la siguiente. 

Se coloca el colimador a la cámara, una lente de aumento en 

la entrada del coHmador y una pantalla iluminada en la 

entrada del captor. Con el tornillo cardloide se gira la 

muestra observándola simultáneamente a través de la lente. 

Cuando la muestra se encuentra en la parte má.s alta del 

claro del colimador, se desplaza hacia abajo con ayuda del 

tornillo de alineamiento, hasta que la muestra se observe 

en la parte media de! campo visual. Se regresa el torntllo 

de alineamiento, y se vuelve a girar la muestra. Si se 

observa que ~sta sube y baja, se vuelve a re;:ietir el 

proceso de bajarla con el torn!llo de alineamiento, hac;ta 

que se observe que ta muestra ya no se mueve. De esta 

manera el eje del cilindro de la muestra habrA colncldido 

con el eje central de la cAmara, y se dlce que 1a muestra 

estA allneada. 

lv) Co1ocaci6n de la peltcula en la cámara. 

Una vez que la muestra ha sido alineada, se prosigue a 

colocar una pellcula virgen, sensible a los rayos X, en la 

cé.mara, para lo cual es necesario trabajar en la oscuridad 

total. 
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La pelfcula previamente cortada y perforada, se expande con 

Jos dedos sobre la superficie interna del manto del 

cilindro. Una vez bien colocada se sujeta con el tornillo 

de ajuste. Se colocan el colimador y el captor, y se tapa. 

De esta manera Ja cámara ha quedado cargada. 

v) Colocación de la cámara en el equipo de rayos X. 

El siguiente paso es colocar Ja cámara directamente en el 

generador de rayos X para la exposición, pero muchas veces 

es necesario hacer un paso previo de alineación de la 

cámara, por lo que antes de proseguir, se hará una breve 

descripción del generador utilizado en el desarrollo de 

este trabajo, y después del proceso de alineamiento. 

A) Descripción del generador de rayos X. 

El generador de rayos X del Laboratorio de Rayos X del 

!FUNAM, es de marca Phillps, modelo PW 1729 (rJgura 21 ). 

Tiene cuatro ventanas, dos de las cuales pueden 

utilizarse para cámaras de Deblje-Scherrcr {2 y 3 figura 

22). Debajo de cada una de estas ventanas, y casi 

perpendicularmente, hay un riel por donde puede 

deslizarse la cámara {r y r' figura 22). 

r,,.,. fltlJ . - -, 
EJ - - • • . -

' 

Figura 21. Generador de rayos X, marca Philips PW J 729. 
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La venta.na tiene una abertura circular que se cubre con 

un disco (f figura 23) que gira para permitir el paso 

del colimador a la ventana. Esta se abre por medio de un 

botón (b figura 22) que se encuentra debajo de este 

disco y por encima del riel. 

figura ZZ. Ventanas del generador de rayos X. 

Figura 23. Cá.mara de Oebije-Scherrer colocada a la ventana del 

generador de rayos X. 
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Al Introducir Ja cámara por el brazo del riel, el 

tornillo. largo de Ja base de Ja cámara aprieta este 

botón simultáneamente a la posición correcta del 

collmador en la ventana (figura 23). Para evitar la 

salida de radiación al exterior al pasar de la ventana 

aJ colimador, se coloca un dispositivo de metal llamado 

tllrael Azdraf (a figura 23), que consiste de un pequefto 

tubo de cobre cuyas tt!rm!nales embonan pcrfectamt:ntc, 

por una parte al colJmador, y por la otra a Ja vent~a 

del equipo. Detrás de Ja ventana hay un disco {d figura 

23) que contiene diversos tipos de filtros: V, Mn, Fe, 

NI y Zr. Este disco se gira para escojer el filtro 

deseado, o también hay una posición para la cual no se 

filtra Ja radiación. 

B) AUneacfón de Ja cámara en Ja ventana.. 

Cuando el haz de rayos X entra a Ja cAmara, la pantalla 

del captor debe fluorescer, sl ~sto no sucede, quiere 

decir que el haz de rayos X no ha entrado a la cámara. 

Pued~ ser ;>or dos razones: que Ja ventana no haya sid:> 

abf(:rta, o que la posición del colimador en la vt:ntana 

no este!: a la altura adecuada y sea el mismo tfuJel azárof 

el que Impide entrar la rarJlacl6r. en Ja cimara. CUancL> 

se trata del primer caso, simplemente debe asegurarse 

que el tornillo abra la ventana. En el segundo caso debe 

hacerse un aJineamJento del riel para subir o bajar la 

cámara, según sea necesario. Para este allneamlento se 

utlllzan Jos tornlJlos ntveladores que se encuentran en 

la base del brazo (t rfgura 21 ). Durante _este proceso se 

debe emplear Ja cámara vacfa pero cerrada y observar Ja 

pantalla del captor. Cuando ésta fluorr:sca a su máxima 

Intensidad, entonces se tendrá la aJtura adecuada, y se 

dice que Ja cAmara está alineada. Para mayor eficiencia 

de trabajo este paso debe ser previo a la preparación de 

la cámara, para que no sea necesario descargarla y 

volverla a cargar. 
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vi) Exposición de la muestra a tos rayos X. 

Durante la exposición de la muestra a los rayos X, se gira 

la muestra con un motor eléctrico (figura 24). El tiempo de 

Irradiación depende de la muestra, de la Intensidad y 

longitud de onda del haz de rayos X, y del Upo de pellcula 

sensible. 

Figura 24. Motor eléctrico para girar la muestra durante la 

exposición a Jos rayos X. 

vil) Revelado de la pellcula. 

Al término de la exposición, se revela la pellcula 

obtenlendose un patrón como el que se muestra en Ja 

rlgura 25. 
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• 
Zona de transmisión, 

Zona de retrorreflexlón. 

f'lgura 25. Patrón de Deblje-Scherrer de Tl02. 

vlll) Lectura y medición de la equlsgrafla de Deblje-Scherrer. 

Para el am1llsis experimental, una vez que se ha obtenido 

la equisgrafla de Deblje-Scherrer, se prosigue a medir 

directamente de la pcllcula, la longitud de las 

separaciones entre cada pareja de arcos. Para esto se 

utlliza un vernier-caja de luz (figura 26). 
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Figura 26. Equisgrafla de Debije-Scherrer sobre el vernier-caja de luz. 

Esta caja tiene una pantalla de vidrio ópalo traslúcido que 

se Ilumina con una fuente de luz fria que se encuentra en 

el Interior de la caja, y suficientemente separada de la 

pantalla para evitar expanclones térmicas de la escala 

milimétrica que tiene la pantalla. Esta escala abarca 360 

mm. Por medio de un cursor se desliza una lente de aumento 

cuyo aumento es de 2.5 X. Debajo de la lente hay una marca 

lineal, delgada, perpendicular a la escala. El cursor puede 

deslizarse paralelo a la escala de dos formas: manualmente 

para colocarlo en alguna marca de la escala milimétrica, y 

con la ayuda de un tornillo micrométrico, cuya resolución 

es de .025 mm, para desplazarlo entre mlllmetro 

mlllmetro. 

Para medir las separaciones entre arcos, se coloca la 

pel!cula sobre la pantalla de manera que la zona de 

transmisión quede al lado izquierdo del observador, y ta 

zona de retrorrertexl6n, al lado derecho {la zona de 

retrorreflexlón se distingue de la zona de transmisión 

porque en ella se resuelven los dobletes de la radiación 

K<\ y Ka
2

). Al colocar la pelicula hay que cuidar que la 
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, dirección del lado mayor de la pellcula quede paralela a la 

escala de la pantalla (figura 27). 

doblete debido a: 

haz transmitido , iI~~ 1 n 1 1 ( ( { ( o ) ) ) ). 

Transmis l ón Retrorreflexlón 

Figura 27. Diagrama de una equisgrafla de de Oeblje-Scherrer. 

Para facilitar el procedimiento, se siguen las siguientes 

definiciones y convenciones: cada pareja de arcos tiene un 

arco derecho y un arco izquierdo, donde izquierdo y derecho 

se definen sobre la peU:cula, asl colocada, con respecto al 

haz· transmitido (figura 28). Cada uno de estos arcos tiene 

un limite externo y un llmlte interno, es decir cada arco 

tiene un ancho determinado. El limite Interno es el más 

cercano al haz transmitido, y el limite externo es el m:is 

alejado. Cada pareja de arcos se numera en forma creciente 

conforme la separación entre arcos aumenta. A Jos arcos 

provenientes de !a radiación Kii se les asignaran mímt>ros 

enteros, a los provenientes de la radiación Ka:
1 

y Ka:
1 

se 

les asignará el númt:ro entero correspondiente más .1 y .2 

respectivamente, y a los arcos provenientes de la radiación 

KJJ, se les sumará. .4. 

HAZ TRANSMITIDO 

AllCOS IZOUl[ROOS ~ ... ,_..;.1 __ _ __ ..¡.,_ARCOS IZQUIEftDOI 

rh tJ ~ + ? rl:i 
~ ~l~: ~J' l~~J fl<::.,1 J'-.l~ 

11 • 1 
r.'..c';oi ~ 1 

Figura 28. Derinicioncs y convenciones de la equisgrafla de 
Debije-Scherrer para su medición. 
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3.- Fundamentos teóricos. 

A continuación se Interpretará el patrón de Oeblje-Scherrer 

con base en los fundamentos teóricos explicados en el capitulo 

JU, y se obtendrá una relación entre las medidas 

experimentales y las propiedades ffslcas de la muestra 

pulverizada. 

1) Gcometrla de Ja difracción según el tratamiento de Ewald. 

La muestra pulverizada que se utlllza en este método 

consiste de un gran nWnero de pequenos cristalltos, cada 

uno de ellos tiene su red puntual, y por Jo tanto su red 

recfproca, orientadas al azar respecto al haz incidente. 

Debido al gran nómero de orientaciones es muy probable que 

existan todas las orJentacJones posibles qt1e Ji\ red 

reciproca puede tener, de tal manera que un un vector 

cualquiera de la red reclp;oca, digamos RHKI.' tcndrA todas 

las orientaciones posibles respecto a un origen coml'.tn, al 

cual llamaremos O. El m)mero Infinito de puntos de las 

posiciones de este vector formarán la superficie de una 

esfera (figura 29). 

La red reciproca del espécimen será la superposición de 

todas las redes reciprocas. En total, Ja red reciproca del 

espécimen es una familia de esferas concéntricas en O, de 

radios 1ilH•L'' 

Figura 29. Interpretación de la difracción segOn Ewald. 

Las esferas de la red reciproca que lnterscctan con la 

esfera de Ewald, son aquellas que cumplen: 
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•• .(9) 

La Intersección de una esfera de la red rccJproca con la 

esfera de Ewald es una circunferencia, por Jo que las 

direcciones de los haces difractados. son conos de 

difracción como se muestra en la figura 30. Asl, Jos haces 

difractados por toda Ja muestra, darAn lugar a un conjunto 

coaxlal de conos de haces de difracción. Cada uno de estos 

conos se Identifica con la triada de Indices HKL del vector 

reciproco il H~L" 

Figura 30. Intersección de la red recJproca con la esfera de Ewald. 

JU Geomctrla de la difracción según la ley de Bragg. 

Como hemos dicho el espécimen de este método consiste dr. un 

gran nQ:mero de pequenos crlstaHtos orientados al azar. 

cuando un haz de rayos X de longitud de onda ~ Incide sobre 

ella hay una gran posibilidad de que un subconjunto de los 

cristalitos estén orientados con respecto al haz Incidente 

de tal manera que alguna de sus familias de planos de red, 

por ejemplo la famllia {HKL} con distancia lnterplanar 

dHKL' forme con el haz un ángulo 9ffll:t' que satisfaga la Ley 

de Bragg: 

;\. = 2dHKL sen 9HKL ... (10) 

donde HKL son los Indices de reflexión, no de Miller. 

Cuando esto ocurre, cada grano del subconjunto difracta un 
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haz a un Angulo 20HICL con respecto al haz Jncldente. El 

conjunto de haces difractados por este subconjunto de 

granos forma el manto de un cono cuyo Angulo semiapicaJ es 

28HKL y cuyo eje coincide con Ja dirección del haz 

Incidente. Lo mismo sucede para todas las familias de 

planos de la red cristalina del espécimen, cuyas distancias 

interplanares tengan posibilidad de satisfacer Ja ley de 

Bragg con la longitud de onda de Ja radiación Incidente. De 

esta manera. Jos haces difractados por toda la muestra, dan 

lugar a un :onjunto coaxial de conos de haces de 

difracción. Cada uno de estos conos se Identifica con la 

triada de indices (HKL) de la familia de planos que Je dió 

origen. 

Hemos encontrado qae ambas Jnterpreteclanes, la de B;-agg y 

la de Ewald, son completamente equivalentes. 

UU Interpretación del patrón de difracción de Debfje-Scherrer. 

Cada cono de difracción velará la pelfcula, colocada 

alrededor de la muestra, produciendo un par de arcos o 

Hneas denominadas HKL (figura 31 ). El conjunto de estos 

pares constituye el patrón de difracción de rayos X de 

Deblje-Scherrer. 

Figura 31. lnterseccJ6n de los conos de difracción con Ja pelfcula. 
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Los arcos que se encuentran alrededor del orificio del 

captor son producidos por los conos de difracción con 

·-fngulos 29HKL menores que 90
11

• A esta zona de la pellcula 

se le llama zona de transmtsldn. Los arcos HKL producidos 

por los conos de difracción con á.ngulos semiaplcales 

mayores que 90 
11

, se encuentran alrededor del orificio del 

colimador. A esta zona de la pellcula se le llama zona de 

retrorreflextdn. Una caracterlstica importante del patrón 

en esta zona es que resuelve los pares producidos por la 

radiación Ka
1 

de los producidos por la radiación Ka
2

• 

a) Relación entre el ángulo de dlfracctón .v la longitud de 

la separaciones entre cada parejR de arcos d~l patrón: 

si el éngulo semiapical de un cono de difrace;lón es 

29 Hn' el ángulo de la abertura total de un cono será 

40HKL' como St" muestra en la figura 32. 

Holdl 'ª'°' )( 
ll'ICldenle 

Figura 32. Relación entre el ángulo de difracción 9 HKL y la 

longitud entre la separación entre arcos SHK( 

Las longitudes de arco SHKL medidas sobre la pellcula, 

guardan la siguiente relación con el ángulo o HKL: 

... (!!) 

donde R es el radio de la cámara y el ángulo está en 

radianes. Despejando o
11

KL de esta última obtenemos: 
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9 {rodl = S H1tL lmml 
HKL 4R lmml 

... (12) 

y convirtiendo a grados se tiene: 

O 1-•--I = 180° l Sff•L lmml (l3) 
ff«L ••- n ~ " -· 

Pero la cámara ha sido construida expresamente con un 

radlo de: 

R = i:o lmml 

para cámara grande, y: 

para cámara chica. 

R = ¿,Q_ lmml n 

Sustituyendo U 4) y (15) en (13), nos queda: 

s 
9HICL (q~) = :l(L 

para cámara grand<?, y: 

para cámara chtca. 

... (14) 

... (15) 

... (16) 

... (17) 

b) Relación entre las posiciones de las llneas y la 

distancia lnterplanar. 

A partir de la medición de tas separaciones entre arcos 

del patrón de: dlfracclón, es posible calcular el 11ngulo 

de Bragg por medio de las ecuaciones (16) 6 (1 7) según 

sea el caso. Con ~l. entonces, se pueden calcular las 

distancias lnterplanares correspondientes a cada pareja 

de arcos del patrón, sustltuyend? OHl<L en la ley de 

Bragg, ecuación (10), y despejando dff«L' 

... (18) 

2 sen aHICL 

120 



y las Incertidumbres son: 

~ +A~ 1 """"""2-.~.-n""""'( e'""ff-.""l"---.,,A""B ff_K_l.,....j - dHKL 
... (19) 

••• (20) 

De la ecuación (l S). se puede observar que el valor de 

la distancia lnterplanar disminuye conforme el ángulo de 

Bragg aumenta. 

e) Relación entre cada pareja de arcos del patrón de 

difracción y los Indices de reflexión. 

Cada pareja de arcos del patrón es producida por una 

familia de planos {HKL~. Al proceso de asignar a cada 

pareja de arcos del patrón sus Indices HKL 

correspondientes, se Je conoce como lndexacldn. 

Sin embargo, no hay una manera directa de realizar este 

proceso, pues la únJca información que se obtiene del 

patrón de difracción, es el Angulo de Bragg, y, a partir 

de 61 !:ie puede calcular la distancia inter¡Jlanar de la 

famiHa de planos correspondiente, pero no asl, sus 

índices, La forma como se relacionan los índices con la 

distancia lnterplanar, es por medio de las ecuaclor.es de 

la Tabla 3 del capitulo l. Estas ecuaciones relacio11an 

la distancia lnterplanar con los indices, por medio de 

los parámetros de red de la celda unidad del cristal. 

Asl, si se conocieran estos tHtimos valores, se podría 

indexar fácilmente el patrón de difracción, pero en 

realidad estos valores son desconocidos Inicialmente. 

Jlay varios métodos para la indexación de patrones de 

difracción de Debfje-Scherrer, en el capitulo siguiente 

se muestra Ja metodologta desarrollada que es parte del 

presente trabajo, para Indexar este tipo de patrones. 
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4. - Aplicaciones. 

l) Jdentlflcacl6n de fases cristalinas. 

ts:ta es una de las aplicaciones mAs usuales del método de 

polvos, determinar la composición qulmlca de un cristal. No 

Importa que el cristal sea la mezcla de varias fases, por 

este método es posible determinar sus componentes, y de 

alguna manera, et porcentaje de cada elemento. Existen 

otros métodos para la determinación de ta composición 

qutmlca de un compuesto, como son métodos qulmlcos, 

mlcoscoplo polarizador 1 espectroscopia óptica, 

fluorescencia y absorción de rayos X, etc., pero únicamente 

por difracción de rayos X es posible Identificar toda-; las 

sustancias cr·lstallnas. Los otros métodos son anAllsls 

complementarlos, particularmente cuando se trata de una 

mezcla muy compleja. 

cada fase cristalina diferente origina un patrón de 

difracción caracterlstlco de esa fase. De la misma manera, 

si dos polvos originan patrones de difracción Iguales, 

querrá. decir que los dos materiales son et mismo, no hay 

materiales Iguales que den patrones diferentes. ésta es la 

base para la identificación de fases cristalinas 

desconocidas. El método fue propuesto por J. o. Hanawatt, 

H. W. Rlnn y L. K. Frevel en 1938. Actualmente se le conoce 

como .,létodo Hanawalt. Exi~te un i:atálogo llamado Powder 

DlfracUoo /Ue, puLllcado por el Jolnt Commtttee on Powder 

Dlffractlon standards (JCPOS), consiste Ge un Indice y una 

colecclón de tarjetas Individuales. El Indice contiene 

todas las sustancias cristalinas estudiarlas por alguno de 

tos métodos de polvos. (dlfract6metro, Debije-Scherrer o 

Gandolfl) y las tar Jetas contienen la información de cada 

sustancia. Cada tarjeta contiene la siguiente información: 

a) Los valores de las distancias interplanares e intensida

des !"elatlvas, de las tres lineas más intensas en orden 

de mayor a menor intensidad. Las Intensidades se 

determinan con base a 100 sobre la linea mAs Intensa. 
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b) El nombre del material, fórmula qu1mlca, nombre mlneral 

o fórmula estructural, seg(ln se trate de un mineral o de 

un compuesto orgánico. 

e) Técnicas y condlcfones experimentales utilizadas. Grupo 

o personas que hlcferon el estudio. 

d) Datos cristalográJkos como son: pará.metros de red, 

grupo espada!, etc. 

e) Datos ópticos. 

f) Observaciones del material bajo estudio. 

g) Una Usta completa de las distancias lnterplanares de 

todos los haces de difracción observados en el patrón 

del método empleado, las Intensldades relativas y los 

lndices de reflexión determinados, si es posible. 

En la esquina superior lzqulerda aparece un nWnero por el 

cual se ldentlfJca la tarjeta, et primer mi.mero se refiere 

al volumen de la colección de tarjetas, y el segundo al 

número de tar Jeta de ese volumen. El Natlonal Bureau of 

Standards ha publicado durante af\os, datos de alta 

precisión para los compuestos má.s comunes. Estas sustancias 

están marcadas con una estrella. 

El lndke se utillza para encontrar la tarjeta, ya sea, 

con\)CI~ndo el nombre quhnico de la sustancia o conociendo 

los vAlores de las distancias lnterplanares del patrón de 

dlfracd6n. Consiste de dos volClmenes, uno para fases 

orgé.nlcas, y otro para fases lnorgánlcas. Ambos se publican 

anualmente. En la primera parte de cada volumen, se 

ordenan, en orden decreciente, trladas de los valores de 

dHKL de las Uneas más intensas con sus intensidades 

relativas. En la segunda parte se ordenan las sustanclas 

por su nombre qu1mlco, en orden alfabético. Hay una segunda 

llsta de las sustancias que sean minerales, o bien, si se 

trata de compuestos orgánicos, los nombres quimlcos 

seguidos del contenido de carbón en orden creciente. Cada 

lista da el número de volumen y de tarjeta que contlene 

toda la lnformacl6n. 
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El m6todo Hanawalt para Identificar una s~stancla 
cristalina a partir de los valores experimentales de las 

distancias lnterplanares de cada una de las lineas del 

patrón de difracción, y de sus intensidades relativas, es 

el siguiente: primero, se escogen las distancias 

lnterplanares de las tres lineas más intensas del patrón de 

difracción y se buscan en el lndlce; segundo, se busca la 

tarjeta que contiene la Información, si el valor de todas 

las distancias lnterplanares del archivo coincide con todo 

el conjunto medido, asl como sus Intensidades, entonces la 

fase bajo estudio podrJa ser Identificada como la fase 

archivada. 

H) Determinación del sistema cristalino. 

En el m~todo de polvos las slmetrlas del sistema cristalino 

se pierden en el patrón de difracción. Sin embargo, cada 

sistema cristalino tiene cierta distribución general de 

llneas. 

Para el sistema cClblco las reflexiones pueden ocurrir en 

una de las tres secuencias ilustradas en la fJgura 33. 

Cuando la red es primitiva se observan siete Hneas 

espaciadas regularmente seguidas de un espado y siete 

Uneas más, etc. Para las redes centradas en el cuerpo, y 

centradas en la cara la sE:cuencia se reduce de siete lineas 

a tres y dos. 

r<d 
prfmltlva 

red centrada 
en el clU!rpo 

h+Jt+l•zn 

red centrada 
en las ca,.aS' 
h,Jt,l, no mixtos 

Figura 33. Distribución de las lineas de difracción en un patrón 
de Deblje-Scherrer producido por un cristal. 
perteneciente al sistema cúbico. 
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Cuando el mlmero de lineas es alln bastante más pequel'l.01 

pero las reflexiones están agrupadas en grupos menos 

regulares, es muy probable que el material pertenezca a uno 

de los sistemas unJaxlales. Conforme la densidad de llneas 

aumenta, es muy probable que la slmetrla decrezca. Un 

ejemplo del Incremento de lineas en el patrón de 

difracción. conforme la simetrla de la celda unidad 

decrece, se muestra en la figura 34. Aqul se muestra la 

representación gráfica de los patrones de difracción 

calculados por Gern'ard et al. (1986). Los autores 

presentan la forma de desdoblamientos de las lineas del 

patl'ón de difracción, a partir de las deformaciones de una 

red con celda FCC (cüblca centrada en las caras). 

celda fcc dlstorclonada 

111 200 110 311 122. 400 331 '420 

_,___._l _--'1--._I _l'-_._I --'----'-1 __ f ce 

~'~I __._ _ ___._l.._I _..w.11~1 _._l._I __._ _ _,l..w.11__._l._I _ romboedral 

:J_u.l l _ ___._,_l l __ ILLI _,_____,_l._i _.u.11--LJI ILI-1 _ tetragonal 

_,_--LLII 11'----LLII l l'-JJI . ...1.l_.u.l l,_I __JILUI 1--'-LI l.LLI 1 LLI I _ ortor~~mblca 

....il_._I _..wl l'--__,l.u 11'--..LI lwl 1--'-LI l_J..LI l __,l.u.111-1 ..J.JI lwl I_ ortor~~mblca 

__._._l l.._I _._.l l_-L-11'-'-'l l____._lu..11 lwll-'-1 .LLI l '-1 ----'-'-11 _11..u.l l.u.l lu..I 1 _1lwl l.u.l l"--1 mon(~:~~lca 

_._l._I --'-'-11.._I _..u.11...._l I ____..l.u..I 1L.LII11__..l.._I _J..LII l l~lllJI l ILUI 1-LLI l lwl l..LLI.111 mon¡~~~ica 

1111 111 111111 111 .. l lnea.s trlcllnlca 

Figura 34. Efectos de la distorción de una celda FCC sobre los 

patrones de difracción de Deblje-Scherrer. 
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llil Determinación de la red de Bravals. 

A partir de las extinciones slstemi\ticas1 es posible 

determinar el tipo de red de Bravals que forma el 

compuesto. SI ya se tiene indexado el patrón de difracción, 

bastará. observar qué relaciones guardan los Indices entre 

sl. De acuerdo a la tabla 1 del capitulo 111, si los 

Indices KL son no mixtos, se .trata de una red tipo e, etc. 

lv) Determinación de los parámetros de red. 

Cuando se tiene indexado el patrón de difracción de 

Deblje-Scherrer, es fácil calcular los pará.metros de red 

por medio de Jas relaciones entre los parámetros de red y 

las distancias lnterplanares, Tabla 6 del capitulo l. 

Para cada sistema cristalino h~y que resolver un sistema 

de N ecuaciones con N Incógnitas. Por ~jemplo el caso más 

sencUJo es el sistema c{lblco, el cual tiene solamente una 

Incógnita, a
0

• Asl, para este sistema sustituyendo dffn' se 

tiene: 

••• (221 

Es decir. conociendo el ángulo de Bragg y los Indices 

correspondientes de cualquier Unea del patrón. en 

principio. se podrla calcular el parámetro de red de una 

fase crlsatllna pertem.-cJente al sistema cOblco. 

En los sistemas tetragonal y hexagonal hay dos Incógnitas. 

a.
0 

Y c
0

• por lo que se necesita resolver un sistema de dos 

ecuaciones conocidos dos cualesquiera ángulos de Bragg del 

patrón de difracción, e,. .\ 1 y a11 k 1 por ejemplo. De 
1 1 1 2 22 

esta manera, se tendrlan los siguientes dos sistemas de 

ecuaciones siendo las Incógnitas l /a: y l /c:, 

126 



h2 + k2 ¡• 
1 1 1 --ª-,-- + --3 . e• 
o 

¡• 

-·-3 
e• 

o 

para el sistema tertragonal, y, 

h 2 + hk + k 2 ¡• 
1 ' + -'-· a: e' 

o 

h 2 + hk + k 2 ¡• 
2 ' + -'-= a: e' 

o 

para el sistema hexagonal. 

• .. (23) 

A> 

4 sen2eh le 1 

''' ... (24) 

A> 

4 scn
2
eh " l 

2 2 2 

Sin embargo el procedlmlento que se sigue en general para 

calcular los parámetros de red es mas largo, pues en la 

práctica se observa que no se obtiene el mismo valor al 

calcular los parámetros de red con diferentes ángulos de 

Bragg. El caso mlis sencillo de observar es el de una fase 

perteneciente al sistema cúbico. Por ejemplo, para el NaCI, 

el comportamiento del valor del parámetro de red en función 

del .1ngalo de Brau se observa en la Gráfica 1. 

Este comportarr.lento se debe a los errores Involucrados en 

la metodologla experimental. Hay dos tipos de errorec; 

asociados con cualquier medirla experimentai, estocásticos y 

sistemáticos. La dispersión de los puntos a una curv;1. 

ajustada, se debe a los errores t!Stocástlcos, mientras que 

el comportamiento en general de la curva, la cual en 

ausencia de errores sistemáticos deberla ser una recta, se 

debe a los errores sistemáticos. En lo que resta de este 

capitulo se analizan las diferentes fuentes de error 

presentes en el método de polvos difracción de rayos X de 

Deblje-Scherrer para determinar Ja ·comportamiento de esta 

curva. 
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GrAflca l. Parámetro de red del NaCl calculado a partir de datos 

experimentales, en función del Angulo de dirracclón OHU' 
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s.- Fuentes de Inexactitud e Imprecisión en la determinación de 

los parémetros de red. 

En esta sección ~ estudian todas las ruentes de error que 

Intervienen en el método de polvos de DebJje-Scherrer. Esto 

es, conocer su origen rtslco. la forma como alteran el valor 

experimental de Ja longitud de arco entre cada pareja de 

Uneas del patrón de dlrracclón, y la manera de corregirla. La 

metodologfa experimental desarrollada para corregirlos se 

expllca detalladamente en el capitulo VI. 

J) Errores estocástloos. 

Estos errores provienen de Ja lectura de lc..s poslr:lones del 

cursor sobre las Uneas de la pclfcula para la 

determinación di'! las separac:ones SHKL' La lncertldumbre 

asociada a esta medJda es comunmente Ja mltad de Ja 

resolución del tornUJo micrométrico con la que se mide. O 

bien, si se quiere una mayor precisión. se pude reaJfzar un 

conjWlto de medidas y obtener el promedio y Ja desviación 

estándar. En el caso más pesimista, Ja lncertldumbre 

asociada puede ser hasta la mitad del ancho de la Unea. 

JI) Errores sistemáticos. 

Hay diferentes tipos de errores sistemáticos, todos eJlos 

afectan le. posición corre<:ta de las lineas de '!elamlento en 

la pelJcula de una manera sistemática, lo que ocasiona una 

discrepancia l'!Otre el valor medido y el teórico. Sin 

embargo, el error relativo del parantetro de red disminuye 

conforme el ángulo de Bragg tiende a 90 °. Uto se puede 

demostrar diferenciando la ley de Bragg con respecto a 

9H«i 

••• (2.5) 
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Para el caso del sistema c\lblco: 

tJ.dH«L .ti.a
0 

-d--•-a-
HKL o 

.•• (26) 

por lo que: 

da
0 --a::- = -cot a HICL tJ.a HICL ••. (27) 

El valor relativo de a
0 

disminuye conforme ªm<L aumenta Y 

se hace cero en 90 º. 

Los errores de este tipo provienen tanto de las ..:omponentes 

geométricas entre los elementos del tubo de rayos X, cAmara 

y m11estra, como de las caracterlstlcas fls:cas que 

Intervienen en este proceso. A continuación se a.1allzan 

todos las fuentes de error slstemAtlcas que se presentan en 

este método. 

a) Absorción de rayos X por el es~clmen. 

Cuando la radiación pasa a través de la muestra, su 

Intensidad disminuye de acuerdo a la ecuación {6) del 

capitulo 11. En ausencia de cualquier tipo de error se 

esperarla que el perfil de Intensidad de la linea de 

velamlento fuera simétrica, con un máximo de Intensidad 

en el centro de la Unen. Sin embargo, debido a que la 

muestra absorbe radiación, cuando su coeflclent~ de 

absorcfór1 es muy alto, sólo la superficie externa puede 

difractar rayos X, corriendo el punto de intensidad 

máxima de la linea hacia Angulas de Bragg mayores. En la 

rigura 35 se muestra este efecto representando la 

sección transversal de la muestra circular, y suponiendo 

que los rayos incidentes en la dirección XA, paralelos, 

baJ\an la muestra completamente y un haz difractado en la 

dirección 29 HKL paralelo al rayo. central AB sale ~e 

ella. Se muestra el perfil de intensidad del haz 

difractado donde la reglón sombreada representa la 

distancia que recorre la radiación a través de la 

muestra. El efecto de la absorción desplaza el centro de 
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la linea de velamlento como se muestra en la gráfica del 

perfil de intensidad de la Unea en la figura. Este 

defecto decrece conforme el Angulo de Bragg aumenta y se 

hace cero en ªun"' 90°. 

Figura 35, Efecto de absorción por el espécimen. 

Es posible corregir el error en la determinación del 

ángulo de Bragg por este efecto. Uno de los primeros 

m6todos más eficientes fue propuesto por Kettmann U 929) 

quien sugerla que en la gráfica del valor del parámetro 

de red, calculado de cada linea del patrón, contra el 

valor del ángulo de Bragg correspondiente, se dibujara 

una curva suave a través de los puntos. Una 

extrapolación de la curva a 90° darla el valor del 

parámetro de red correcto. 

E:lradley and Jay (J 932) propusieron que en vc:z de 

graficar directamente contra OHKL' se graficara contra 

cos
2
BHICL' ya que para valores cercanos a cos

2enu=O la 

curva se aproxima a una recta la cual es má.s fácil de 

extrapolar. De esta manera se corrige al mismo tiempo, 

segón los autores, por los errores de absorción y 

excentricidad de la muestra. 

Cohen (1935), propuso un método para ajustar la recta a 

la función de Bradley y Jay por mlnlmos cuadrados. 

Investigadores posteriores propusieron otro tipo de 
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funciones, algunas de ellas son las siguientes: 

Bradley y Jay (1932) 

Jay (1944) 

Aao o: cot 9 . cos2o 
ao HICL HICL 

Buerger (1942) 

Aao ces BHICL. + cos ºun 

( 

2 2 ] 

--00- " sen ºu«L ~ 

Taylor y 

Slnclalr (1944) 

Nelson y Riley U 945) hicieron un estudio experimental 

graficando los valores de los parámetros de red contra 

todas las funciones siguientes: 

coteHICL{ y 

Ellos encontraron en primer lugar que la función 

cos2
8HKL es lineal sólo en un pequel\o intervalo y que no 

difiere mucho de Ja gráfica contra OHlc.L' En segundo 

lugar se observó que la gráfica deberla ser contra la 

función cotBHKL o alguna similar, ya que en ella se 

observaba llnearidad en tocio el intervalo. 

La gráfica contra cotOH«t misma muestra un calda de la 

linearidad a ~gulas muy grandes, y Ja gráfica contra 

cotaHKL • cos
2
9HK.L da la desviación opuesta. Una media 
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arltm!tica de estas dos funciones 

muestra una mejorla, pero aún cae a ángulos grandes. La 

cosiaHKL 
gráfJca contra la media geom!trlca, sen 9 HICL , como 

lo es la gráfica contra la función muy slmllar 

cos
2ann 

, es aparentemente lineal, sin embargo, un 
9

HKL 
examen cuidadoso muestra que en la primera función la 

recta ajustada a los puntos correspondientes a ángulos 

grandes tiene una pendiente ligeramente menor que la 

recta ajustada a todos los puntos, mientras que la 

&egunda función muestra el comportamiento contrario. De 

acuerdo a estas observaciones, una buena gráfica lineal 

se obtiene grafJcando contra la media aritmética de 

estas dos funciones: 

_l_ [ cos
2

aHICL + cos
2

9HKL l 
2 sen ªHKL ªHICL 

... (28) 

Esta función conocida como la función de 

Nelson-Riley, aunque también fue deducida sobre bases 

teóricas por Taylor y Slnclalr. 

Además de estos estudios, Straumanls en 1949 propuso un 

nu~vo arreglo de coloc&" la pellcula en la cámara de tal 

manera que se lograran captar los -:::anos de difracción de 

la zona de retrorreflexión, ya que en ese tiemrx> el 

arreglo que se utilizaba, llamado stm!trico, era colocar 

la pellcula desde un lado del colimador al otro, pasando 

por el captor. De esta manera captaban todos los arcos 

de Ja zona de transmisión, pero no Jos de 

retrorreflexlón que son los que mayor precisión dan. 

b) Refracción de los rayos X por el es~clmen. 

Toda la radiación electromagnética se refracta al 

atravesar una frontera óptlca. Para los rayos X 
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comunmente usados en el método de polvos, et Indice de 

refracción de casi todas las sustancias está entre 

O. 99997 y 1.00003 aproximadamente. La forma como afecta 

este fenómeno a la posición de las lineas en la pellcula 

fue estudiada por Taylor y Slnc1alr (1945), y sólo es 

necesario considerarlo cuando se quiere alcanzar una 

precisión menor de dos dlezmll~slmas de Angstrom. En el 

presente trabajo a(m no es posible alcanzar dicha 

precisión por lo que no se ha estudiado a fondo esta 

fuente de error. 

c) Dlstrlbuclón inhomog~nea en la intensidad de fondo. 

En toda la peltcula se observa un velamlento de fondo 

que es más intenso en la zona de transmisión que en la 

zona de retrorreflexión. Esto se debe a la dispersión 

por el aire de la radiación incidente al pasar del 

colimador a la muestra y de ésta al captor. La 

intensidad de la radiación dispersada decrece conforme 

el Angulo de incidencia aumenta por lo que es más 

afectada la zona de transmisión que la zona de 

retrorreflexión. El material mezclado con la muestra, o 

el vidrio capilar, cuando es el caso, también 

contribuyen a la Intensidad de fondo. Algunas veces la 

respuesta de velamle11to de la pellr.ula misma es 

lnhomogénea. 

La distribución de la intensidad sobre la pellc11ia es la 

suma de la Intensidad de la radiación de fondo más la 

del haz difractado, La Intensidad no uniforme de la 

Intensidad de fondo produce un perfil de Intensidad 

asimétrico de la llnea del patrón de difracción sobre la 

pellcula, corriendo el pico de má.Xima intensidad hacia 

ángulos de Bragg menores (gri\flca 2). Este efecto 

produce un corrimiento en la posición de la llnea en la 

pellcula originando una longitud de arco menor por una 

fracción l!.SHICL' que en principio, si se conociera la 

forma exacta de la función del velamiento de fondo se 

podrla cuantificar. 

134 



Gráfica 2. Efecto de Ja radiación de fondo en el perfil de 

intensidad de una linea de difracción. 

Esta fuente de error no ha sido a(m estudiada pero en la 

sección correspondiente del capitulo VI proponemos una 

forma de cuantificar la fracción de error producido por 

este error. 

d) Excentricidad del especlmen con respt:eto eo.l eje de la 

cámara. 

CoU1o se mencionó en el procedimiento experimental, hay 

un paso de alineamiento de Ja muestra, que consiste en 

colocarla en el eje central de la cAmara. Sin embargo, 

aunque esta alineación se haga lo mejor posible, puede 

suceder que la cámara misma esté excéntrica, por lo que 

la muestra (B, figura 36.a), se encuentre desplazada del 

centro geométrico de la una distancia p, y un ángulo f, 
respecto al haz Incidente. 

Bradley y Jay (1 932) demostraron que el desplazamiento 

se puede considerar como un vector dividido e11 dos 

componentes: p sen f y p cos f, como se muestra en las 

figuras 36.b y 36.c. 
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Figura 36, Efecto de la excentricidad del espécimen en el eje de 

Ja cámara. 

El desplazamiento p sen f produce un cambio neto rle 

2ASHU ª -ASHKL + ASHKL 1:1: O, 

Mientras que el desplazamiento p cos ; produce un cambio 

neto 2ASHKL u 2p cos 4' sen 29 HICL lo que produce un error 

rraccfonaJ ~ a o de: 

da m a [ ~ l cos 
2
8HKL -(29) 

o o R 

y un error fracciona! en SHICL' di!: 

dSHJU. =(-2pc .... Jsen20HKL •. (30) 

Al factor -2~ le llamaremos Fe, fuctor dr.! 

excentr!cldad, y al factor peo~ lo de.notaremos Fe'. 

e) RadJo real de la cámara. 

Para el cálculo del ángulo de Bragg a partir de la 

separación entre arcos SH«L se ha supuesto que el radio 

de la cámara es 180/rr, (6 90/rr para cámara chica). Sin 

embargo, aún suponiendo que Ja cámara haya sido 

construida con alta exactitud, la pelJcula que ~e coloca 

en ella, además de tener un grosor, puede sufrir un 

encogimiento o estiramiento debido al proceso de 

revelado y almacenamiento. Por esta razón dicha 

suposición dej8. de ser válida y es necesario hacer una 
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corrección en el valor real del radio de la cámara. De 

aqul e1 nombre de esta fuente de error. 

Sea R1 el radio Ideal de la cámara , y s!r:.t' la longitud 

de arco Ideal que se obtendrla con ese radio, 

(figura 37). Entonces, para el ángulo de difracción ªmc.t 
se cumple la siguiente expresión: 

... (31) 

S~KL : 4Bi«L ~ 

s:iKL :49HKLR' 

i _ R1 r 
SliKL --¡¡ SHKL 

Figura 37. Efecto que produce el rd.dio real de la cámara Rr -;obre 

la longitud de a.reo s~K.t' 

Mientras que si Rr el radio real de la cámara, o mejC1r 

dicho, aquel que tendria de acuerdo al taman.o actual de 

la pellcula, entonces la longitud de arco medida S~Jl:L 

es: 

••. (32) 

Dividiendo ambas ecuaciones tendremos: 

' R' 
Slllf.L = -- S RI ffJl:L 

... (33) 

Esta ecuación expresa la longitud de arco esperada en· 
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términos de la longitud de arco experimental, y Ja 

relación de radios Rr IR1 al que llamaremos Fr, f~ctor de 

radio. 

f) Divergencia axial del haz y tamafto de la muestra. 

La radiación que incide sobre la muestra proviene de los 

rayos X que emergen del ánodo del tubo productor, y que 

pasan a través del colimador. De cada punto del ánodo, 

los rayos X divergen en todas direcciones, y sólo logran 

entrar al colimador, aquellos que están en una peque tia 

zona AA' (figura 38) determinados por los orificios 0
1 

y 

O del collmad~r. De la misma manera se determina el • 
4rea de la muestra a la que le llega radiación, BB'. En 

ésta hay una zona, MM', de méxlma intensidad de 

radiRclón Incidente, determinada por los rayos CM y 

C'M'. Después hay una zona de penumbra, EM' y M'B, Ja 

cual esta delimitada por el orificio O 
1
• De aqul se 

determina el tamafto relativo entre los orificios del 

collmador. El orificio 0
1 

no debe ser m<is pequei'l.o que el 

orlflclo 0
2 

porque de esta manera dismlnulrfa la zona de 

m<ixima Intensidad, pero tampoco debe ser mucho más 

grande porque aumentarla la zona de penumbra. Por lo 

regular la abertura del orificio O 
1 

es Igual a la 

abertura del orificio 0
1

• 

Toda la zona de muestra radiada difractará rayos X, 

produciendo no sólo una linea de velamlento, sino un 

Arca a la que Je llamaremos el ancho de la llnea. Este 

efecto se conoce como divergencia axfal o vertical del 

haz Incidente porque el tamafto longitudinal de la 

muestra es lo que produce el ancho de la Unea. El 

efecto de divergencia sobre el tamafto radial o sea el 

ancho de la muestra, llamada divergencia radial u 

horizontal, se desprecia debido a que la muestra es 

mucho muy delgada en comparación con el tamaflo 

longitudinal. 
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Figura 38. Efecto de la divergencia axial del haz lncJdente y del 

tamaJ\o de muestra. 

Este efecto introduce un eJTor al i\ngulo de difracción 

calculado a partJr de la longitud de arco medida sobre 

la peJlcula, el cual fue estud!ado por Langford et al. 

Cl 964). E!l~ determinaron la fracción de ángulo <Zc> 

que se debe sumar al ángulo medido 2~ para que de el 

ángulo correcto 29 que debiera ser sl no existiera el 

error de divergencia y tarnaf\o de muestra. es dccJr: 

20 = 2~ + <2c> ... (34) 

La forma expUclta de <2c> encontrada por estos autores 

a. partir de ciertas aproximaciones es: 

••• (35) 

donde: 

•.• (36) 

••• (37) 

y: 

•.• (38) 

a partir de Jos siguientes valores medldos en el equipo 

utilizado crlgura 39): 
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zx, es la abertura del orificio I del colimador, 

1
1 

es la distancia de la muestra al orificio del 

colimador 1, 

S es la distancia de la muestra al ánodo, 

µ=S/R, donde R es el radio de la cámara. 

Figura 39. Esquema que muestra los efectos de divergencia axlaJ y 

tamaJ'io de muestra en la difracción de rayos X por 

poi vos, en el método de Dcblje-Scherrer. Figura tomada 

de Langford et. al. 

g) Saturación de velamient" de la pelfcula. 

El proceso de velamJento de los rayos X sobre la 

peUcula es el siguiente: cuando Ja radiación Incide 

sobre el bafio de Bromuro de Plata de Ja pellcula, 

origina una reacción fotoqulmlca la cual da Jugar al 

crecimiento de granos de Plata en las reglones que 

recibieron radiación. Se define como transmlsLón 

lumlnosa, T, a la razón entre la intensidades 

transmitida e incidente, 1/1
0

, que según Ja ecuación 

(8) del capitulo 11 es: 

T= 1 -ax 1:"" =-e ••• (39) 
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El grado de ennegrecimiento o densldad de uelaml~nto del 

grano de plata, O, es función de T. La opacldad, O, es 

el reciproco de la transmisión luminosa, l. e.: 

... (40) 

Asl pues, se tiene que: 

O • log O =log (l/'fl • log (lo/ll ... (41) 

El velamlento por rayos X obedece la ley de reciprocidad 

que seftala que el velamlento es proporcional a la 

exposLcLdn E, definida como el producto de la Intensidad 

del haz incidente 1, por el tiempo de expostclón t. 

Esto es: 

E a lt ... (42) 

donde el tiempo t, es el tiempo total, el cual puede ser 

continuo o la suma de intervalos de tiempo discontinuos. 

Se debe hacer notar que la exposición no siempre es una 

función llneal del tiempo. 

Si se graffca la densidad de velamiento contra el 

logaritmo de la exposición se obtiene la curva 

caracterlstlca de una pcUcula fotogrt.flca, {gráfica 3). 

t::.n esta gráfica se observa que se presenta un velamlento 

mlnlr:i.o llamzdo .. fog" presente aún coando no se haya 

expuesto la pcllc11la. La primera parte de la curva 

muestra un ligero cambio en D llamado "toe", y luego 

viene una reglón lineal ligeramente proporcional, casi 

finalmente llega a una curva en forma decreciente 

llamada "shoulder". Por último llega a un ligero 

decrecimiento llamado .. Reversal". 

Se ha demostrado que el velamiento de una reUcula, para 

una Intensidad dada, tiene el c"omportamlento que 'se 

muestra en la gráfica 4. 
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Gráfica J. Curva caracterlstfca de una pellcula para rayo:. X. 
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Gráfica 4. Comportamiento del velamiento sobre la pelfcuta. 
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Como se puede observar en esta gráfica, la respuesta de 

velamlento de la pellcula es llneal respecto al tiempo 

durante un Intervalo de tiempo t < t,- A partir del 

tiempo t, el velamlcnto sigue un comportamiento 

exponencial, es decir, los Incrementos de tiempo no son 

directamente proporcionales a los tiempos de velamlento. 

Este comportamiento contlnda hasta un momento en que el 

velamlento prácticamente no cambia y tiende a un valor 

constante, este valor es el valor de saturación de 

velamlento de la pcllcula, y al tiempo t 
6 

le U amamos 

tiempo de saturar.Ión. 

Se llega a la saturación cuando se ha evaporado todo el 

Bromo del Bromuro de Plata que cubre la pelfcula. Para 

cuantificar el tiempo de saturación, en el tipo de 

pellculas empleadas en el Laboratorio de Rayos X del 

IFUNAM, se han hecho pruebas midiendo los perflles de 

Intensidad de los lineas de un patrón de difracción de 

Dcbije-Scherrer de NaCJ, con un mlcrodensltómetro 

óptico. El tiempo de saturación para la linea más 

Intensa de este patrón es de aproximadamente 25 minutos, 

mientras que para las lineas mer1os Intensas 1 2 horas son 

apenas suficientes para definir la linea en la pellcula. 

La sat11raclón del velamlento en Ja pellcula para las 

lineas má.s intensas del patrón origina un error en la 

determinación correcta de los ángulos de Bragg, debido a 

la aslmetrla del perfil de intensidades de las lineas 

del patrón de dlrraccfón. Esta aslmetrla como hemos 

visto, se debe a los efectos de absorción, divergencia, 

etc. Si tuviésemos el perfil de Intensidad de una llnea 

de una pellcula Ideal, es decir, en Ja que no existiera 

saturación, observarlamos una gráfica como la que se 

muestra en la gráfica S. En esta gráfica tambi~n se 

sel\ala la meseta que se presenta en la realidad. 
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Gráfica S. Perfll de Intensidad ideal (si no existiera saturación 

en el velamlento) de una linea di:l patrón de 

Oeblje-Scherrer. 

Cuando se miden las separaciones entre los arcos del 

patrón, se coloca el cursor a la mitad de la linea, x,., 
que está a una distancia llx de la poslclOn correcta, x 1, 

que debiera ser si no fuese finito el velamlento. 

Entonces la longitud de arco SHKL corregida por este 

erro:- es: 

••. (43) 

Como se verá en el capitulo v::, este error no se 

corrige, pero ~&'ta serla la forma de hacerlo. 
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CAPITULO V 

INDEXACION DE PAlRONES DE DIFRACCION DE DEBIJE-SCHERRER 

1.- Introducción. 

Los primeros trabajos para indexar patrones de difracción 

producidos por polvos cristalinos fueron métodos gráficos. 

Runge en 1917 aportó el primer método, P. Scherrer en 1918 

desarrolló otro método gráfico para el sistema lsométrlco. 

Estos métodos son relativamente sencillos cuando se conoce el 

sistema cristalino y se trata de sistemas c6bico tetragonal o 

hexagonal, pero para sistemas con menos slmetrlas estos 

métodos se vuelven muy compl!cados. Et.tos métodos se han 

vuelto lnuSl!ales ya que resulta extremadamente Jaboriosa la 

construcción de nomogramas y ca:-tas. En 1 948 R. Hesse publicó 

el primer método anaUtko de asignación de Indices. A partir 

de entonces, estos (altlmos se han desarrollado notablemente 

gracias a que son apUcables a todos Jos sistemas cristalinos 

y a los recursos de computadoras con los que se cuenta 

actualmente. 

A continuación se describe un método analltJco para indexar 

patrones de dJfracciOn de e.:¡uisgraflas de Oeblje-Scherrer, 

desarrollado en el Laboratorio de Rayos X del Instituto de 

FlsJca de Ja UNAM. Este método se basa en los métodos de Jto 

(l 9SO), D. Taupln U 968) y Hesse (1 948). 

Este método. en principio. puede aplicarse a cua!quJer sistema 

cristalino pero hasta el momento solo se desarroJJó para Jos 

sistemas cúbico. tetragonal he.xagonal y ortorrómbico. 

Para la aplicación de este método es necesario haber tomado 

una equisgrafla de Debije-Scherrer como se explicó en el 

capitulo anterior. 

2.- Idea básica de la metodologla de indexación. 

Como se mencionó en el capitulo anterior, el problema de Ja 

indexación consiste en que de los datos experimentales sólo es 

posible conocer los valores de las distancias interplanares. Y 

las relaciones entre éstas y los parámetros de red es a través 
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de los indices, los cuales son Inicialmente desconocidos. Es 

decir se tiene un sistema de n ecuaciones (n es el no.mero de 

parámetros de red del sistema) con n Incógnitas, los 

parámetros de red, más 3n incógnitas, que son los Indices. 

Este problema se resuelve asignando indices tentativos a las. 

primeras lineas del patrón. Ya que a estas lineas les 

corresponden los Indices más bajos, es fá.cil hacer una 

asignación de Indices slstemá.tlca. Con esos Indices asignados 

tentativos se calculan los parillnetros de red, los cuales 

también serán parámetros de red tentativos. Después con los 

parámetros de red tentativos, se calculan distancias 

lnterplanares con toda una serle de combinaciones de indices 

posibles para el sistema cristalino. Si de tocias las 

distancias lnterplanares calculadas existe un subconjunto o:¡ue 

coincida con todas las distancias lnterplanares 

experimentales, se puede decir que los parámetros de red 

tentativos son correctos, y consecuentemente, que los Indices 

tentativos también son correctos. De esta manera a cada llnea 

del patrón le corresponde una triada de indices, es decir, el 

patrón está. Indexado. 

Esta Idea aunque parece simple debe hacerse lo más eficiente 

posible pues requiere de una cantidad extremada de cá.lculos y 

comparaciones lo que requiere una slstematlcldad rigurosa. Es 

por esto que es necesario contar con un buen equipo de cómputo 

para acelerar el proceso y abarcar un mayor no.mero de 

poslbilldades. 

A continuación se describe el método en general para cuttlquler 

sistema cristalino, pues en el programa de cómputo, llamado 

INXPAR, et cual se describe en et capitulo VII, se divide por 

sistemas cristalinos. 

3.- Metodologia de Indexación. 

Una vez que se ha obtenido el patrón de Debije-Scherrer, 

se inicia con una serle de cá.lculos, · que son los incisos 

l) a lv) que a continuación se describen. 

l) Se miden las longitudes de arco S~~~ ± ~s:~~ como se 

explicó en el Inciso 2.vl del capitulo IV. La incertidumbre. 
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asociada tis~;~ a estas medidas se asigna de acuerdo a los 

siguientes opciones: 

a) r + A/2, 

bl r + A/4, 

el r + (SM - Sm)/2, o 

d) r + cr, 

donde: r es la resolución del vernier, A es el ancho de la 

linea, SM y Sm son el mé.xlmo y el mlnimo valor de s:;~ 

respectivamente, y cr es la desviación estándar de la 

distribución de los centros de las posiciones. 

En et caso más pesimista se usa la opción a) 1 y en el caso 

en que se qui~ra m&yor precisión se utlllza la opción d), 

sin embargo para esta última se requieren mayor número de 

medidas (más de 1 O por linea). 

ll) Se calculan los valores de los ángulos de Bragg 

a:;~± tio:;~ por medio de las ecuaciones (16) ó (17) del 

capitulo IV, según sea el caso. La Jncertldumbre propagada 

se calcula asl: 

... (!) 

para cámara grand~. y: 

... (2) 

para cámara chica. 

llll Se calculan los valores de las distancias interplanares 

d::~ :!:: lid:;~ por medio de la ecuaciones (18), (19) y {20) 

del capitulo IV. 

lv) Se calculan Jos valores de las magnitudes o:;~ ± llQ:;~ 
seglin las siguientes ecuaciones: 

... (3) 

y: 
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t.•o=. i o' .. 1 ...(4) 
( d•xp _ A-dEXP )z - HKL 

HlL HlL 

t.-o:x~ = i o' .. 1 
1 ( d'xp + A+dEXP )z - Hlt. ••. (5) 

HIL HlL 

La comparación entre los valores calculados y los valores 

experimentales no se hace directamente a trav6s de las 

distancias lnterplanares como se había dicho, sino entre 

los valores QHl.L ± AQHKL. Además los parámetros de red 

tentativos no son los parámetros de red directos sino los 

recíprocos. Esto se hace porque las relaciones entre los 

parámetros de red redprocos, Cndi~ y valor~ QHn. es más 

sencllla que las relaclon6 entre los parámetros de red 

directos, índices y distancias lnterplanares. 

v) Este paso es el de la selección de leneas a las que se les 

asignarán los índices prueba tentativos. De todos las 

líneas del patrón, se seleccionan aquellas P líneas cuyos 

ángulos de Dragg sean menores, es decir con los valores 

menores de sus correspondientes Q=· El número P debe ser 

Igual al mlmero de Incógnitas o valores desconocidos en el 

conjunto de parámetros de red dei sistema cristalino por 

asociar a Ja sustancia desconocida, (es decir, 1 para el 

sistema cúbico, 2 para los sistemas tetragonal y hexagonal, 

y 3 para el sistema ortorrómbico). A estas P líneas se les 

llama líneas base. 

vi) Este paso es el de asignación de índices tentativos prueba, 

A la 1-l!sima línea, de las P líneas base, se le asigna una 

tríada de índices {HKL)
1 

que cumpla las siguientes 

condiciones: 

a) <HKL)
1 

debe estar formado por los números enteros más 

pequeftos, no todos Iguales a cero. 

bl CHKLl1 • CHY.Ll.,
1 

e) (HKL)1 Y (HKL)
1
,
1 

deben representar familias de planos 

no paralelas. 
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vll) En la ecuación: 

112 •2 • " • " 
2HLc a cosfJ +2Klbccosu 

o o o o 
••• (6) 

se sustituye Ja triada de Indices (HKL) y el valor de Q=~~ 
asociados con cada uno de las P lineas base. Asi obtenemos 

un sistema de P ecuaciones con P Incógnitas, donde las 

incógnltas son los parámetrcs de red reciprocas que 

tentativamente se asociarán a la rase que se estA 

estudlandiJ. El sistema de ecuaciones puede expresarse de la 

siguiente forma: 

con 1=1,2, ..• ,P 

vlii) La solución de este sistema de ecuaciones son unos 

parámetros reclprocos tentativos: 

ªoti' bob, cob ... (8) 

llamaJos pardmetros recCprocos base. A estos parámetros se 

les asigna una Incertidumbre mediante el siguiente proceso: 

con las triadas de Indices base que resolvieron el sistema 

de ecuaciones (7 }, se forman otros S sistemas de ecuaciones 

por la sustitución de cotas superiores y/o inferiores de los 

intervalos experimentales o:~~ ± llQ:,:~ correspondientes a 

los pares de lineas base que se utilizaron. Estos 

sistemas de ecuaciones tienen la siguiente forma: 
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lfa 1 + K2 b 2 + L2c 2 + 2HKabcos )' + 2KLbccos « { 
. . . . . . . .. . 

Ja Jo Jo tia o lloo 

con 1=1,2, ••• ,P J=l ,2, ... s 

donde el slmbolo ( )
1 

representa el signo de suma (+) o de 

resta (-). A cada uno de estos sistemas le corresponde una 

combinación diferente de los slmbolos (+) y (-). El nllmero 

posible de estas combinaciones, y de sistemas de ecuaciones 

por resolver es S=2P. 

Con las soluciones ca:. u:. c:)J con J=l ,2, •.•• s de los s 
sistemas de ecuaciones, se escogen las cotas máximas y 

mlnlmas de cada parámetro b:ise, denoti\ndob.s asl: 

. . . 
a o(ma:c}' b ofmaxl' e o(max)' 

••• (10) 

El paso v) de la elección de lineas base, resulta la 

mayorla de las veces muy tardada, pues los Indices reales 

no siempre dan lugar a un sistema de ecuaciones (7) que 

tenga solución. Entonces todas las elecciones de Indices 

prueba asignados dan Jugar a parámetros de red erróneos y 

todos los slgul~ntes pasos son Inútiles. Sin embargo para 

los sistemas de más alta slmetrla la elección de Indices 

tentativos es menor y el proceso se aglllza. por eso este 

método es mas eficiente para estos sistemas. Cuando se han 

encontrado unos paré.metros prueba tentativos, se sigue con 

los siguientes pasos. 

ix) Se construye una Usta de T triadas 'de indices CHKL)ll'.. con 

K=l ,2, •. .,T de todas las posibles combinaciones de Indices 

con valores desde O hasta un cierto valor I max" El número 

de combinaciones diferentes, T. depende de cada sistema: . 
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lmax J 
c6blco, T = E E (j + 1 - ll - 1, 

J•O ,.O 

lmax 
tetragonal y hexagonal: T = (Jmax + 1) E (lmax +1-l) - 1, ... 
ortorrómblco, T = Umax + 1 )3 

- 1. 

La razón por la cual cada sistema tiene diferente no.mero de 

combinaciones de Indices posibles es debido a las slmetrlas 

del sistema. Por ejemplo, en el sistema cO.blco las familias 

de planos {100¡, ¡ooq y {010¡ dan lugar a la misma 

reflexlOn, es decir, al mlsm:> Angulo de Bragg. Mltmtras que 

en ~I sistema ortorrómbi:::o cada una de estas familias da 

lugar a refl~xlnnes diferentes. 

x) Con cada una de las T triadas de esta lista de Indices, los 

parámetros reciprocas base, ecuación {8), y sus cotas, 

ecuación (1 O), se calcula un valor Q~:~c :t bQ~=~c asi: 

Q~:!~J = H;a:2 
+ K:b:2 

+ L=c:2 
••• {11) 

K 

•• (12) 

_(13) 

donde: 

••• (14) 

.•• (IS) 

xl} Todos y cada uno de los valores o:;~ ± bQ=~~ obtenidos en 

el paso lv) de esta metodologla, se compara con todos y 

cada uno de los valores Q:;1c ± 6Q:;1e recién mencionados. 
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Se dice que un W:ºr de o:;f ± .4Q:~ coincide con un valor 

de Q==~c ± 6.Q::i. e cuando se cumple la siguiente 

desigualdad: 

1 Q:~~ - Q~~~c 1 :s Q~:~ + AQ~:~c _(16} 

Esta desigualdad se puede entender de la siguiente manera: 

colocamos en el espacio ' de las QHICL los Intervalos 

o;~ ± 4Q;: y o:;~c ± .4Q~;;_c; 

SI la desigualdad (16) se cumple, sucede lo siguiente: 

HICL HICL 

los lntcrYalos de o~;~ y Q~~c coinciden en .in pcqueti.o 

interTalo. Cuando se cumple la Igualdad lntersectan en un 

solo pwlto: 

Este criterio de comparación se basa en el hecho de que 

tanto los 'Rieres experimentales como los: calculaJos: tienen 

una incertidumbre asociada, pues estos 61Umos fueron 

calculados a partir de valores experimentales. 

xli) La triada de Indices (HKL) con la que se calculó el valor 

o:=:,c ;!; 11o::c que coincidió con o;;~ ± llQ==~· seg(m el 
criterio del paso anterior, se asigna a la pareja de llneas 

UIKL) del patrón de difracción. 

Nótese que pueden existir ninguna, una, o má.s de una 

triadas asignadas a cada una de las parejas de lineas del 

patrón. Al conjunto de triadas de Indices asignados a cada 

pareja de lineas (HKL) se le llama trCadas de !nd!ces 

posibles de la pareja de lineas IHKL). 
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xUll Cuando a todos los pares del patrón de difracción se le ha 

nslgnado un conjunto no vacio de trladas de indices 

posibles, entonces se dice que se ha encontrado un conjunto 

de lndexa=loncs posibles del patrón de difracción. 

El método de indexación aqul descrito puede aplicarse a todos 

los sistemas en principio, sin embargo, como se ha dicho, para 

los sistemas de menos slmetrlas es extremadamente tardado por 

la cantidad de cálculos y comparaciones que se deben realizar. 

A continuación se dan expllcitamente los sistemas de 

ecuaciones que se debr.n &pllcar a cada sistema cristalino de 

los tratados en esta tesis. 

4.- Apllc:aclón a los diferentes sistemas cristalinos. 

l) Sistema cOblco. 

En este sistema la única incógnita es a: . Er1 el paso v) d.e 

la metodologta anterior, se escoge el valor más pequefto de 

Q~:~rn· Si estos valores está.o ordenados l=l, sin embargo 

puede ocurrir . que l sea 1.4, es decir que el valor del 

Angulo de Bragg para la longitud de onda Kl3 sea menor que 

el ángulo de Bragg para la longitud de onda Ka: 

experJme11talmente. SI esto ocurre, es preferible considerar 

como linea base a l•l. 

El sistema de ecuaciones (7) en este caso es: 

••• (11) 

. 
cuya solución es el pará.metro reciproco base tentativo a 

0
• 

Su Incertidumbre se calcula resolviendo las siguientes dos 

ecuaciones: 
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JI) Sistema tetragonal. . . 
En este sistema las dos incógnitas son a

0 
y e 

0
• 

El sistema de ecuaciones (7) en este caso es: 

•.• (20) 

cuya solución son los parámetros reciprocas base tentativos . . 
aob y cob. 

sus Incertidumbres se calculan resolviendo los siguientes 

cuatro sistemas de ecuaciones: 

Las cotas superiores e Inferiores de los parámetros 

reciprocas tentativos som 
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" 11 • 11 11 

aQ'l'dn = mln {ao1' ª02' ªol ' a°"} 

. . . . . 
canln = mln {c

01
, c

01
, c

03 
, e""} 

UI) Sistema hexagonal. 

En este sistema las dos incógnitas son a: y e:. 

El slstem&. de ecuaclones (7) en este caso es: 

... (Z5l 

... (Z6) 

... (Z7) 

... (ZS) 

... (Z9) 

cuya solución son los pari\metros reciprocas base tentativos . . 
ªo y co. 
Sus incertidumbres se calculan resolviendo los siguientes 

cuatro sistemas de ecuaciones: 
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Las cotas superiores e inferiores de los parámetros 

reclprocos tentativos son: 

. . . . .. ª"""" = mln {a01 , a02, a°' , ao4} 

.. . .. . . 
conWI: a m1n {c

01
, coz' c

03
, co4} 

lvJ Sistema ortorrOmblco. 

En este sistema hay tres incógnitas: a: b: y e:. 
El sistema de ecuaciones 11) en este caso es: 

•.• (34) 

••• (35) 

••• (36) 

••• (37) 

.•• (39) 

cuya solución son los parámetros reciprocas base tentativos a: b~ y e:. 
Sus incertidumbres se calculan resolviendo los siguientes 

ocho sistemas de ecuaciones: 
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~a; + K~b:: + L~c:: = Q;:~I + dQ~~h 

J\a; + K:b~ + L:c~ = o;:=u2 + Ao;z~n 

J\a:: + k~b~ + L:c:: = Q;:~ - AQ~=~b -f40) 

H~a: + K~b; + L~c~ = Q;:~t + AQ;:~h 

J\a~ + K:b: + L:c; = Q;:~ - AQ;:~2 

J\a:: + K:b: + L:c; = Q;;:Lb + AQ~~b -(41) 

~a:+ K~b: + L~c:: = Q;:~1 + Ao;:~. 

u:a~ + K:b~ + L:c~ =o;;~ - Ao;:~ 
a:a:: + K:b:: + L:c~ =- Q;;~ - AQ~=~ _(42) 

~a~+ K~b~ + L~.:: = Q~1 - AQ;:~h 

"=ª~ + K:b~ + L:c~ =o;;~ + AQ~;~ 

f\a~ + K:b~ + L:c: = Q~ + dQ;;~b _(43) 

~ª~ + K~b:: + L~c;: =o~, - ~o;:=LJa 

J\a~ + K:b:: + L:c~ = o;:~ + ~0;:~12 

J\a: + K:b~ + L:c:: = Q~;Lb - dQ~=~ -(44) 
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Las cotas superiores e Inferiores de los parl1metros 

redprocos tentativos son: . . . . . ,, . . . 
acirnaJC=máx{ao1' 4 02' ª03 ' 4 04' ªo5' ª06' ª01' ªoe} 

. ,, ,, .... ,, . 
comcx=máx{co1' ªoz.' ª01• ª04' ªos' ª06' ª01' coa} 

,, . ,, . . . . . . 
ªom1n=mtn~co1' ªoz' ª03' ª04• ªos' c06, ª01' coa} 
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CAPITULO VI 

CALCULO EXACTO Y PRECISO DE PARAMETROS DE RED 

l • - JntroducclOn. 

Una dt tas aplicaciones más importantes de la difracción de 

rayos X por polvos cristalinos. se encuentra en estudios que 

requieren valores muy prechros y exactos de los parámetros de 

red. En general hay dos tipos de metodoJogtas capaces de 

calcular los parámetros de red con alta precisión y exactltt1d: 

una es calculando los parámetros de red relativos a una 

sustancia conocida. y la. otra calcular l~ parámetros de red 

absol11tos. El trataml'!nt.o de este último caso lnvolucra una 

técnica experimental y un anátisis de datos apropiados que 

considerando Jos errores presentes por e~te métodi.>, estudiados 

en el capitulo IV. sea capaz de arrojar valores absolutos 

exactos y precisos. En este capltut.:> se explican la.s técnicas 

desarrolladas en el laboratorio de rayos X del IFUNAM. para 

calcular los parámetros de red, absolutos y relativos, con 

alta precisión y exacUtud. 

2.- Valores relativos de los parámetros de red. 

la sustancia patron utUJzada en este caso es Sillclo (Si) 

puro. El Sl puro es un elemento cuyo estado cristalino ha sido 

ampllamente estudiado. Su ~truc:tura fue determinada por 

Deblje y Scherrer en 1916. Pertenece al grupo espacial 

o~ ... fd3m, su estructura es cúbica tipo Cllamante con cx::ho A.tomos 

de SI por ~Jda unidad. Tiene un parámetrc de red a 26 • C de 

5.4301 A según Swanson y íuyat en 1953, y su coeflclente de 

expansión Uncal es 4,15 X l0-6 de acuerdo a Straumanls y Alca 

en 1952. Su patrón de difracción de Oi!blje-Schcrrer ha sido 

bien caracterizado Por Swanson y fuyat U 953). Los Indices de 

reflexión para cada pareja de arcos se muestra en la Tabl<i 1 • 

asi como sus intensidades relativas. y sus distancias 

inte:rplanares, Estos valores se toma.ron de la tarjeta del 

JCPDS, S-0565, y la ültima reflexión se encontró en el 

Laboratorio de Rayos X del IFUNAM, y aht mlsmo se determinaron , 

sus Indices y su distancia lnterplanar. 
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TABLA l 

Información del Slllclo puro. 

Indices Intensidad Dlstanc la Long l tud 
HKL relativa lntcrp 1 anar de arco 

!Al (mm) 

1 1 1 100 3.138 56.884 ± 
2 2 o 60 1.920 94.689 ± 
3 l 1 35 1.638 112.300 ± 
4 o o 8 1.357 138.467 ± 

3 3 1 13 1.246 152.S83 ± 
4 2 2 17 1.1083 176.I OS ± 
s 1 1 9 1.0450 189.935 ± 
4 4 o s 0.9599 213.452 ± 
s 3 1 11 0.9178 228.240 ± 

6 2 o 9 0.8586 2ss.121 ± 
s 3 3 s 0.8281 273.831 ± 
4 4 4 4 o. 7838 317.331 ± 

A partir de estas dl:otancias se obtuvieron los 

correspondientes valores de las separaciones de arco de una 

misma pareja. para todas las parejas, consldt:rando cámara 

grande y radiación Cui<O: para !as primeras clnco parejas, y 

CuK<l para las restantes. Estos valores son llamados 
• • 1 

S:°n :t AS:2n· y representan los valores mé.s exactos y precfsos 

conocidos hasta ahora para las separaciones entre arcos de una 

muestra estándar de Si puro. Estos Yalores se han colocado en 

la columna 4 de la Tabla l. 

El procedimiento para calcular los parámetros de red relativos 

al SI es el siguiente: 

l) Se m11ete y se cierne la muestra de inter~ y por separado 

se muele y se cierne Silicio puro. 

m se mezclan ambos polvos en proporción aproximada 70:30 1.. 
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111) Se prepara el espécimen para ser usado en la cámara de 

Dcbljc-Scherrer, por cualquiera de los tres métodos, 

cigarrillo, fibra de vidrio o capilar. 

iv) Se monta y se alinea muy bien Ja muestra preparada en la 

cámara grande de Deblje-Scherrer. 

y) Se obtiene una equisgrafla de Oeblje-Scherrer con 

sobreexposlclón (aprox. 1.5 veces el tiempo normal). 

vi) Se Identifican las varejas de arco del ratrón, provenientes 

del SJllclo y de la fase de interés. Er;to puede hacerse 

fácllm~nte superponiendo sobre esta equlsgrafla una de 

sHic!o puro sobM la caja. de luz. 

vll) Se miden N veces usando el vernier caja de luz para 

cquisgraflas de Deblje-Scherrer las separaciones entre 

arcos de cada pareja de arcos. tanto de la fase patrón, 

como de la fase de Interés. A las separaciones entre arcos 

provenientes de Ja rase patrón las llamaremos 

s:;~c~> t AS!:°~Cerp) y a las provenientes de la fase de 

interés las llamaremos s:;~ ± AS:~. 

vlil) Se toman las diferencias de los valores 

lx) 

s:~(erp) ± ~s::(upJ con los valores s::~ ± As;;:~. Es 

importante conservar el signo d~ la diferencia resultante. 

Llamaremos o;;: ± l>.D:~ a estas diferencias. 

Se graflcan Dpat .± Wpat 
t HIU. HICL 

s!;°n(upJ ± AS!:°~(erp) como abscisas. 

como ordenadas y 

x) Se ajusta la mejor curva a los rectángulos experimentales. 

xi) En esta gráfica, se marcan en el eje de las abscisas los 

Intervalos experimentales s:~ ± AS=~~· Una vez marcados, 

se interpolan sobre la curva ajustada para encontrar los 

correspondientes intervalos en el eje de las ordenadas. A 

estos nuevos intervalos los llamaremos oex-p ± AOexp. 
HICL HICL 
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xm Se suman algebratcamente los valores o;;~ ± tLo:;~ a los 

valores s:;i ± i.sz~~. 
Los nuevos vafores son los valores autocallbrados de las 

separaciones entre arcos de la rase de Interés, a los 

cuales llamaremos s:;:.rei :t ás:;:.rel, 
xUU Con estos valores corregldos relativamente se calculan 

parámetros de red directamente los cuales serán relativos 

al Silicio. 

3.- Valores absolutos. 

Para calcular los valores absolutos de los parámetros de red 

es necesario corregir todo~ los crrort:s present("s en el método 

experimental, rnenclonados en el capltulo IV. La me:todologla 

desarroHada se expHca a continuación. 

n Errores estocásticos. 

Para reducir estos errores se realiza una muestra 

estadlstlca de las medidas en el patrón de dlfracc16n, la 

cual se reallza de Ja siguiente manera: 

se miden N veces (donde N puede variar desde l hasta. 1 O 6 

mAs) las posiciones del cursor sobre el centro de cada arco 

de una misma pareja. A la L-~slma medida de la J .. ésJma 

lfuea de los centros derecho e lzquierdo Jo!; denotaremos 

asl: e;!, y cf,. 
Se toma el promedlo de cada uno de lo~ centros sobre l: 

y: 

N J 
E c., 

cJ = _,_._, __ 
d N 

N 

E cJ 
d ,., " ,=--N-

... (l) 

••• (Z) 

l.lamaremos separactdn no funclonal, s:;~,1'1/ ± h.s~;:,..,, al 

valor absoluto de la distancia entre el centro derecho y el 

centro izquierdo de cada pareja de Uneas HKL. ésto es: 
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.• (3) 

ya que la separactdn /uncConat es el arco que subtiende el 

dngulo 4e~;i, es decir, para las lineas que se encuentran 

en Ja zona de transmisión, las separaciones no funcional y 

la funcional son las mismas, mientras que en la zona de 

retrorreflexión, la separación funcional es: 

s~~~::·Lpl·I s-c{I ••• (4) 

donde Lpl es la longitud total de la pellcula Idealmente, 

360 mm para cámara grande 6 180 mm para cámara chica. 

11) Variaciones en el radio efectivo de la cámara. 

Para corregir las separaciones entre arcos experimentales 

por este error, de acuerdo a la ecuación (2.9) del capitulo 

IV, es necesario calcular el factor de radio Fr. Para esto 

hay que conocer el radio real de la cAmara, lo cual se 

puede hacer calculando Jos centros de las perforaciones de 

la pellcula a partir de las medidas C~l y e:,. asl: 

ctJ + c•J 
d = di u 

••• (6) u z 
y, 

c"J + e"} 
d = di u 

.•• (1) 
rt z 

donde e~: y e:: , y ~~ y G¡~ son las posiciones del cursor 

sobre los centros de los arcos que se encuentran en la zona 

de transmisión y retrorreflexfón, respectivamente. 

Se toma un promedio de estos centros primero sobre L y 

despues sobre j: 
N 

E cJ 
d=~ 

t N 

N 
E cJ 

d l•I rl 

r N 
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y: 
NI J 
E e, 

e, • _J_-_. __ .•• (10) 
Nt 

Nr J 
E e, 

e, • _J_-_. __ •.• (11) 
Nr 

El perlmetro Ideal de la cámara es 2nR1
1 por lo que la 

semllongitud Ideal de la peUcuia, Lpl/2, es: 

,..!,J!!._ • 2nR
1 

2 2 
••• (12) 

J en el caso real: 

Lpr 2nRr -z•-2- .•• (13) 

la semilongltud real de la pellcula es precisamente la 

separación entre los centros calculados de las 

perforaciones de la pellcula: 

... (14) 

De las ecuaciones (12) y (13) se obtienen los radios idear 

y real de la cArnara: 

y: 

R1 
• __!:!!!... 

2n 
... (IS) 

... (16) 

sustituyendo las ecuaciones USl y (16) en la ecuación (5) 

tenemos: 

el factor de radio. 

e -e 
F • 2-'--'-r Lpi ... (17) 

En.toces se corrigen las separaciones entre arcos no 

funcionales de la sigl.llente manera: 
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serp,cOIT = F • serp 
lllU.,nf r ffl(L,nf 

_(18) 

y después se calculan las separaciones funcionales de la 

zona de retrorreflexlón corregidas de acuerdo a la ecuación 

(4). 

lll) Divergencia axial del ha:z y tama1\o de muestra. 

Para corregir las sepraciones entre arcos debido al error 

que se produce por el efecto de divergencia axial del haz y 

tamatio de muestra, utlllzamos la expresión encontrada por 

Langford et. al. (1964), ecuación (31 l del capitulo IV. 

Para lo cual es necesario obtener los valores de los 

parámetros X
1
, Y 

1
, y S. Estos valores se midieron en 

nuestro equipo de rayos X, y son los siguientes: 

X
1 

• 0.75 ± .015 mm, 

X
2 

= O.SO ± .006 mm, 

Y
1 

• 8.40 ± .so mm, 
Y

2 
• 49.8 ± .SO mm, y, 

S m 132.0 :t 2 mm. 
a partir de los cuales se obtuvo la siguiente expresión: 

<2.c) m 1 .00106804 '!- .00029367 / .00022677 1 cot 29~=~+ 

l .00585632 '1- .00178744 / .00135758 1 cota~;~ 

.•• (19) 

La fracción de <\ngulo que hay que sumar al ángulo medido 

28=~ para obtener el ángulo de Bra.gg que debiera ser si no 

existiera el error producido por divergencia axial del haz 

y tamano de muestra, es <2c>: 

... (20) 

y por la relación entre el ángulo de Bragg y la separación 

entre arcos: 

.•. (21) 

donde Rr es el radio real de la cámara y el ángulo está en 

radianes, por le que c:onvlrtiendo a grados: 
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sexp 

2 oexp • __.!!.!!:. _!!Q_ 
HICt 2 Rr n 

••• (22) 

de la ecuación (16) puede verse que Rr es. 

...(23) 

por lo que sustituyendo esta t'Jltlma ecuación en (22), 

tenemos: 

s:;: 1 so 
... (24) 

Lpr 

entonces, convirtiendo el factor <2c> al factor que hay que 

sumarle a. s:~~ para obtener la separación corregida, 

tenemos: 

•. (25) 

Finalmente la separación corregida por error de divergencia 

axial del haz y tamano de muestra es: 

... (26) 

lv) Refracción de los rayos X por el es~imen. 

El error producido por est~ efecto no se toma en cuenta ya 

que la pre<: Is Ión que se alcanza no supera las 

diezmilésimas de Angstrom. 

v) Distribución Inhomogénea de Ja intensidad de fondo. 

Para corregir el error que produce este efecto, es 

necesario tener la curva de radiación de fondo y restá.rsela 

al perfil de intensidad de la linea. El problema está. en 

encontrar esa curva. Una manera de determinarla, es a 

partir del perfll de Intensidad de la pellcula completa, 

como se muestra en la gráfica 1. Los picos de esta gráfica 

son los perfiles de Intensidades de cada una de las lineas 

del patrón de difracción, por lo que la curva sobre la que 

se mueven es el perfil de radiación de fondo. 
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lnte-n.s-Jdaa 

figura 1. Perfll de intensidad (zona de transmisión Incompleta) del 

patrón de difracción de Deblje-Scherrer de NaCl puro. 

Como se mencionó en el capitulo IV, no se hicieron 

correcciones debido a este error. 

vi) Excentricidad del espécimen respecto al eje de" la cámara. 

La solución de este problema no es trivial pues para 

calcular el factor de excentricidad, F'e=-2pcos2
1(1 según Ja 

ecuación (26) del c_apltulo IV, directamente serla necesario 

conocer p y ti> explicitamente, lo cual no es posible. Sin 

embargo el factor de excentricidad es una caracterlstica de 

la cámara y sólo es necesario calcularlo una vez. 

La metodologla propuesta se hizo con base en el tratamiento . 

de Nelson-Riley sobre la absorción de Ja radiación por el 
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es~lmen. SegOn estos autores, sl las medidas 

experimentales estuvieran Ubres de todo error excepto el 

de absorción, al graflcar el parámetro de red para cada 

ángulo de reílexiOn de una sustancia perteneciente al 

sistema cúbico, contra la función de Nelson-Riley, ecuación 

(271 del capitulo IV, la grMlca debe aproximarse a una 

llnea recta, aunque no necesariamente de pendiente cero. 

Nosotros supuslmos que sl nuestras medidas se corrigen por 

los errores de radio real de la cimara y divergencia axial 

de la muestra má.s tamafto de muestra, los !micos errores que 

le faltarlan por corregir serian el de excentricidad y el 

de absorción (descartando los de inten~ldad de velarnlento 

de fcndo y el de saturacl6n del Vl'!lamlento de la pellcula). 

La fase cristalina escogida para calcular el factor de 

excentricidad fue el NaCI puro. Se obtuvo una equtsgrafla y 

se midieron las longitudes ~e arco s:=~ ± AS==~· Se 

corrigieron por los errores estocásticos, de radio y de 

divergencia axial más tamano de muestra. Se calcularon los 

parámetros de red para cada linea del patrón de difracción, 

y se graficaron contra la función de Nelson-Rlley. La 

curva se muestra en Ja gráfica 2. 

Como se ha dicho, la curva esperada no es una linea recta, 

puesto que le falta hacer la correcclOn por excentricidad. 

Recordando que el error fracclonal da la asedado al error 

de exr:entriclc.Jad es Fe' a cos2o , don~e ~e· es pcos~IR. el 
o H/U. 

Onlco factor que se desronoct: es pcos~. En la grá.flca 2 

tambl~n se muestra Ja función cos
2
0ff

1
'fl/R contra la función 

de Nelson-Rlley. 

Como se puede observar la curva de esta í&ltlma función 

muestra un comportamiento contrario al de la curva 

anterior. Esta observación conduce a buscar un factor pcoSf/> 

de un orden tal que al multiplicarse por a
0
cos20H«L/R de el 

valor da 
0 

apropiado tal que al sumarse a a 
0 

de una linea 

recta. da 
0 

es del orden de magnitud de la diferencia entre 

Jos valores mayor y menor de a
0

, A partir de esta 

estimación es posible calcular el orden de magnitud de 

~. 
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Gré.rlca 2. Parámetro de red experimental del NaCl y CunclOn 

cos
2
0HkL/R contra la runcl6n de Nclson-Rlley. 

169 

o T ,.: () . 
§ G> 

~¡ 9 g 
o 
ni -'l<I 

~ 
Cé 
i: 

o o 
"' .., 

Qj 
:z 
., 

-o 

e •o 

s ·;:; 
c 

"' f'-

o 



Sin embargo, encontrar el orden de magnitud de ~ el 

cual en nuestro caso es del orden de .0001 · R, no es 

suficiente; hay que determinarlo exactamente. 

Nuestro método es proponer una lista de valores de peo~ 

que vayan desde un orden de magnitud menor al determinado 

emplrlcamente, hasta un orden de magnitud mayor, con 

Incrementos pequc.!ios constantes. En nuestro caso se varió 

desde .00001 · R hasta .001 • R con Incrementos de .OOOOl ·R. 

Oespu~. corregir el parámetro de red para cada ángulo de 

Bragg con cada uno de estos factores, sumando a 
0 

+ da 
0

• El 

factor pcosf que mejor ajuste una recta a estos valores 

será. el factor elegido. 

El criterio que se tomó para escoger el mejor ajuste fue 

aquel que presentw-a una dispersión menor. Entonces para 

cada uno de las correcciones hechas con cada unn de los 

factores Fe' propuestos 3e les ajustó una recta por mtnlmos 

cuadrados, 1 se calculó la dispersión como ta suma de los 

valores absolutos de la diferencia entre el valor 

experimental y el valor dado por el ajuste. Después se 

graflcaron las dispersiones obtenidas contra los factores 

pcosf correspondientes al ajuste. El resultado esperado es 

una curva con un mtnlmo, como la que se muestra en la 

griflca 3, correspondiente a nuestro caso. 

De esta grá.flca se determinó el valor del factor pcosf para 

el cual la dispersión tomn el mtnlmo valor, el cual se 

encontró que es: 

pcos(~)= .07449 t .00573 mm 

Con este valor se determina entonces el factor Fe de 

excentricidad buscado, de la siguiente manera: 

-2pcos{~)=-0.14898 t ,01146 mm 

Finalmente se calcula el error fracclonal que se le debe 

swnar a la longitud experimental para corregirlas por error 

de excentricidad asl: 

¿s:;r • -2pcos; sen29ffKL 
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Gr;1.flca 3. Gráfica del factor de dispersión contra el factor de 

excentricidad. 
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vtU Saturación de velamlento de la pellcula. 

El error producido por este erecto se puede corregir 

siguiendo el procedimiento del capitulo IV, sin embargo, 

debido a que el microdensitómetro óptico del Laboratorio de 

Rayos X del IFUNAM aún no está funcionando del todo bien, 

no se pudo cuantificar para corregir. Por el momento se 

deja como un proyecto a futuro. 

vllU Absorción de los rayos X por el es~lmen. 

En este caso se utllfzan los métodos de extrapolación de 

una recta a los puntos experimentales obtenidos después de 

aplicar cada una de las correcciones anteriores, radio l'eal 

de la cámar&., divt'!rgencla dXlal dd haz incidente más 

tamafto de muestra, y excentricidad. 

F.I método de Ceben (1936), el cual ?:e describe a 

co~tlnuación, originalmente utfllzaba la función cos'·a. 

Como se ha observado, una mejor función de extrapolación es 

la función de Nelson-Rlley, que es la que utlllzamos aqul: 

) . ...(27) 

M~todo de Cohen. 

SI la ecuación de Braa la escribimos de la siguiente 

manera: 

+ = dHICL sen 8 u1CL .. .(28) 

y después la elevamos al cuadrado: 

.. :(29) 

Entonces, tomando logaritmos en ambos miembros de la 61Uma 

ecuación: 

2 log ( + )'= 2 log dH<L + log (sen'o HK¿ ... (30). 
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la diferencial de esta ecuación es: 

2 ~ = Z AdlllCL + 6sen2eff1CL 

i\ --a;;- sen20HKL 
•. (31) 

Suponiendo que la longitud de onda es suficientemente 

conocida, es decir que di\=0, la ecuación (31) la podemos 

escribir como: 

... (3Zl 

Las ecuaciones {21) y (32) se combinan para dar: 

Asen
1

9HICL 

sen
1
9Hn 

-C~3l 

Definiendo O a la constante de proporcionalidad, la 

ecuación (33) la podemos escribir como: 

ya que sen29•2senOc.os9, 

ecuación se expresa asl: 

••• (34) 

derlnlendo. K•-D/2, e!ta ó.ltlma 

••• (35) 

Para los diferentes sistemas crlstallnos considerados, los 

valores reales de los sen2 9 se obtienen sustituyendo· los 

valores 1 /dhJtl de la tabla 3 del capitulo I, que contlen~n 

los valores reales de los parámetros de red, en la ecuación 

(29), los cuales son: 
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sen2er =-~-Of+K2+L2 ) 
HIU. 4a: 

senzer • ~ ( ¡f + Kz + L ) 
H/U. 4 az CZ 

o o 

Sistema cúbico 

Sistema tetragonal 

2or ,,. X ( if + HK + Kz ) + A
2

L
2 

Sistema hexagonal sen HK.L 3 a: · 4 e: 
Sistema ortorrómblco 

... (36) 

Sustituyendo las ecuaciones (35) y (36) en la ecuación que 

expresa la difcrcrcla ~ntre les valores experimentales y 

los valores reales de sen2981L; 

_(37) 

tenemos tas siguientes ecuaclones: 

••• (38) 

o bien: 
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... (39) 

donde: 

a = 10 sen o + --- , ' ( 1 1 l 
H/Cl. senªonn ºun 

A • i_ B • _L , C • _L, Ka ~ ... (40) a: b: e: 1 
el ractor 1 o 5d incluye para hacer los valores de a má.s 

cercanos a los otros valor~s. 

Sln cmbJlrgo tas ecuaciones (39) no puf'!den ser ap1Jca1as 

dlrectamente a todas las llneas del patrón de difracción, 

ya que en 61 aparecen lineas debidas a varias longitudes de 

onda, las mAs comunes son K.« 11 Ku
2 

y KJJ. Para que dicha 

ecuaclón sea aplicable a· todas las Uneas del patrón de 

difracción, se hace un tratamiento preliminar de datos 

llamado normaUzacldn. Este proceso convierte un valor de 

sen2o
11
n asociado a la longitud de onda AJ al valor que 

hubiera tenido si hubiese sido producido por la longitud de 

onda Al' La nonnallzaclón se hace por lo general a la 

longitud de onda l(jl porque para distancias lnterplanares 

muy peq~el'ias es posible que no haya Hneas difractadas 

correspcndlentes a las longitudes de onda K.«
1 

y Kct
2

, pero 

sl correspondientes a K,6. Para convertir supongamos que las 

ecuaciones (39) se cumplen para la longitud de onda ~'j' o 

sea: 
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... (41) 

donde: 

••• (42) 

fr.'' 
Multiplicando ambos miembros de las ecuac!ones (41) por 

,.. 
--

1 
- tenemos: 

>.! ,.. ,.. ,.: ,.. 
sen2o•XJ1.J -~ • __ J - --1- (« + 11 + rl + E -'- a 

H1L AZ 0 2 i\2 .\2 J 
J o J J 

j\2 .\2 j\2 j\2 j\2 j\2 

sen2o•xp,J -'- ._i_ --1- f« + .¡¡¡¡f"+ P> + _J_ -1 - 7 +E -'-a 
Hl1. j\2 ª2 j\2 cz A.2 i\2 J 

J o J o J J 

,.. ,.. ~· ,.. ,.. ,.. ,.. ,.. 
sen2o•:irp,J - 1

- • _J_ --1
- a + -'- --1

- fl + _J_ --1
- 7 + E -

1
- a 

Hl1. Az 0 2 Az. bz 'Az cz "Az i\2 J 
J J J o J o J J 

••• (43) 

Ya que por la ley de Bragg sabemos que para una misma 

distancia lnterplanar los ángulos de difracción para dos 

longitudes de onda diferentes se cumple la siguiente 

relación: 

,.. 
2 l 1 2 J 

sen OHKL • T sen OHQ. 

J 

••• (44) 
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las ecuaciones (43) se convierten en: 

~· sen2a•.rp.l = --'- (o: + fJ + rl + Ea 
HKL a; 1 

A2 A2 

sen2ae.rp,l ___!,__ (a.+'1) + -'- 7 + Ec5 
HICL 

0
2 C2 l 
o o 

••• (45) 

estas ecuaciones expresan los nlores de sen2e:~ 
correspondlentes a la longitud de onda i\, considerando a1 
como la función a

1 
normalizada, esto es 1\i=(A~/A~}al 

En 1951 Hess modificó el mHodo de Cohen Introduciendo 

pesos apropiados para cada uno de los valores de sen2e!:f 
para que todos los t~rminos experimentales contribuyeran de 

Igual manera. Con estos pesos se obtiene un valor mé.s 

exacto de los parámetros de red. El peso w que se asocia a 

cada uno de estos valores normallzados sen2a:;f.n es el 

Inverso de la incertidumbre de este valor, o sea: 

... (46) 

De acuerdo al m~todo de mlnlmos cuadrados los valores más 

probables de los pari1metros A, B, C y E, de las ecuaciones 

(39) son aquellos que hacen que la suma de tos cuadrados de 

las dispersiones sea mlnlma, es decir q?e: 

177 



É ( ACcx1 + l'áii + IJ1lw1 + C11w1 + EA,"', - sen2o:;~·'"'J 2 
= i e~ 

l• 1 l• 1 

••• (47) 

sean mlnlmos. 

Las solucioneas A, B, C y E. que minimizan cada una de 

estas ecuaciones se obtienen resolviendo Jos slgulenti:s 

sistemas de ecua.ciar.es: 

,, 
A}; «•¡•111+7/w1 

l• 1 

,, 
A}; «•1+1l

1
+7

1
)a1w1 

l•I 

,, 
E}; a'w 
l• l l 1 

11 N 11 # 

Al: «•1+11/w1 +e¿ (a.l+jlll71"1 +E}; <a.,•111>ª1"1 =E Ca.,+11,1sen'o:;~·1 
.. I 

l•I l•l l•J l• l 

,, 
A¿ (a.l+jlll71"1 + e E 7~"'. 
l• 1 

,, 
Al: (a.1+¡r1l41w1 +e E 7/!'i"i 

1•1 
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N N N 
AE Ca

1
q.+11/0>

1
+CE Ca

1
q,+111l710>1+EE Ccx1q.+1111a10>1 

1• 1 l• I. l• 1 

N N 
AE Ccx,q.+1111a,", +e E 7 13 1"¡' EE ª~", 
l• 1 l•I 

••• (48) 

Una vez resueltos los sltemas de ecuaciones anteriores, los 

valores A, B y C, determinan los valores de los parámetros 

de red asl: 

:1., 
Q ·---. 0 ZIA 

••• (49) 

Las incertidumbres de estos valores se encuentran, de 

acuerdo a Whlttaker y Roblnson (l 952), de la siguiente 

manera: 
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Aa
0 

= J -h-- A">.' + _LAA2 

16A3 

Ab
0 

• J -+e u' + _L 692 

168
3 

Ac
0 

• l {e-A">.' + -""'-'- AC
2 ••• (49) 

16A
3 

donde AA, AB y llC, se determinan de la siguiente manera: 

AA=-M-1 w. AB•+. 
8 

donde M esté. dada por: 

AC=+ ... (SO) 
e 

... (SI) 

donde T es el número de datos experimentales que aparece en 

las sumatorias, P es el m1mero de incógnitas de los 

sistemas de ecuaciones, V es ~1 determinante del sistema de 

ecuaclcnes (48) que se est~ tratando, y U es uno de los 

slgul.,ntes determinantes de acuerdo al sistema cristalino 

correspondiente: 

(u1•111+7/w1 

«v11,..,.
1
ia 1 .. 1 

(a.
1 

+13
1 
+1

1 
)sen2e:;~·1w 1 

a,sen20::~·'"', 
Cu

1 
+IJ

1 
+T1lsen

2o;:~·'w1 

ca.
1

+11
1
..,.

1
ia

1
w

1 

a:w, 
sen

2o:;r·'a,w, sen"o=;~ 

(a.¡•11/w 1 
(a,+l);h

1
w

1 Ca. .. 11
1
ia

1 
... , (a. 1 +~ 1 

)sen 2s;;~·1w1 
C«.+IJ1)7 1

w1 
2 ,.,w, r

1
a

1
w

1 
r sen 20exp, 1w 

1 HKL • l 

<a.,+11,>a, .. , 7
1
a

1
w

1 a:w, '\sen2o;;:· 'wi. 

Ca1+1l,>sen
2 o:;~·1w1 r 1 sen2o~;~·1 c.J1 a 

1 
sen2o~~·1CJ1 sen"o~~~· 1w

1 
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1' 1 se~ ó;,;~' w 1 

a,1sen
2a;;:·1w1 

«~wl a.,f1l.J1 a.,1' ,w, a
1
a

1
w

1 a: 1sen
2e~=r· 1w 1 

a.,tJ,w, ~"t f3 11 1w1 
fJ

1
a

1
w1 fJ, sen

2a:;r· 1 w, 
7 ,f1{4 , 

. 
7/J1w1 7 1sen

29:~~' 1w 1 cc17,w1 7,"', 

a:
1
a

1
w

1 
a

1
13

1
w

1 
1
\ 1 1""1 a~w1 a 1 sen

2a:;r· 1
w1 

... (52) 

Ws• -f-, ••• (53) 
11 

donde A
11

, 8
11 

y C
11

, son los cofactores de A, B y C, en 

el detennlnante V, 

4.- Resumen. 

Los valores de los parAmetros de red obtenidos por este mi!:todo 

han sido corregldos por cuatro fuentes de error. Las primeras 

cuatro, se dice, son fuentes de error geomi!:trlcas ya que se 

deben a la geometrla entre los elementos. de la cámara, haz de 

rayos X y muestra. Estas fuentes de error son las siguientes: 

a} Radio real de la cAmara. Su forma de corregirlos es: 
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donde las separaciones funcionales son: 

para la zona de transmisión, y: 

para la zona de retrorn:flexlón. 

b) Divergencia pi.xJal más tamafto de muestra. 

donde, 

ASda,tm • Lpr • <Zc> 
HICL 180 

es el factor de divergencia axial mAs tamaJ\o de muestra. 

c) Excentricidad de la muestra en la cá.mara. 

donde, 

llS:: • -Zpco~ scn29HU 

es el factor de excentricidad. 

La Oltlma corrección es ta de absorción, la cual se dice que 

se debe a un error flslco. La forma de corregir por este error 

es por el mi:todo de Cohen. 
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CAPITULO VII 

PROGRAMAS COMP!ITACIDNAU:S ALAEP E INXPAR 

1. - lntroduccl6n. 

Para facllltar los cá.lculos de las metodologías de Indexación 

y de cálculo de parámetros de red, descritas en los capítulos 

V y VI, respectivamente, ·se crearon dos programas 

computacionales: Autocallbraclón de Longitudes de Arco para 

Equlsgrafías de Polvos, ALAEP, e Indexación y cálculo de 

Parámetros de red, INXPAR. Para correr ambos programas es 

neccsarlo crear un archivos de parámetros y otro de datos. 

Estos archivos se pueden crear a partir del programa mismo. A 

contlnuación se describen los progt"amas menclon&Jos, se 

pre$etlta la estructura general de C3da uno, el nombre de las 

variables J matrices utilizadas, y sus dlngramas rle flujG, 

2.- Programa computacional ALAEP. 

l) Objetivo: calcular las longitudes de arco, s::: f. tS~. de 

acuerdo a las siguientes opciones: 

a) promediadas sin ninguna COM'OCClón, 

b) corregidas a partir de una fase patrón, 

e) corregidas por error de radio de la cámara, 

di corregidas por error de radio de la cámara m<is error de 

dl•ergencla axial del haz más tamallo de muestra, 

e) corregidas por los dos errores antr.rlores más error de 

exo:entrlcldad de la cámara. 

ll) Parámetros de entrada. 

De acuerdo a las opciones del Inciso ll: 

j 
a) "Promedio•, + Ruiprln=l 

b) •patrón•, + Rulprin=2. 

e) "Rad lo", .. Rulprln=3 

d) '"Dhergencla", + Ruiprln=4 

e) "Excentricidad" + Ruiprln=S 

Rutina 
principal: RulprlnS = 
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De acuerdo a las dos opciones de Introducir los datos de 

entrada, (ver lnclso lll): 

Rutina secundarla: Rulsec$ • { a) "Cen" ' 
b) "Llm", 

.. Rulsec=l 

+ Rutsec=:2 

La Incertidumbre asociada a s~;~ de acuerdo a las opciones 

lndlcadas en el Inciso 2.1 del capítulo V: 

6s•xp: JncertS= "R+A/4 " 
HD. "lo/Z+R" 

1 

"R+A/Z" • 

"R+Slgma" 

{ 

"G" , (Grande) 
Cámara utilizada: camaraS= "C" , (Chica) 

Resolución del vernier (en mm): Resol. 

Número de eqlllsgrafCa de Dcblje-Schcrrer: Eds, (este dato 

es sólo para control lnttrno del laboratorio). 

En el caso de que Rulprln•2: 

sl la fase patrón es Slllclo: rasep$::a"Sl", 

si la fase de lntert!:s es NaCI, raselS="NaCl", 

(en caso de no ser ninguna de estas dos fases, se introduce 

el nombre químlco de las sustancias utlllzadas), 

si la radiación utilizada es debida al cobre: 

Radlacl6n$a::'Cu", (en caso de no ser cobre se introduce el 

nombre químico del elemer.to utilizado como ánodo en el tubo 

de rayos X). 
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En Jos casos de que Rulprfn=4 ó s. se Introducen las 

siguientes medidas en mm: 

Abertura del orificio 1 : (2Xl ± <12Xl ): Orfl , Dorfl. 

Abertura del orificio 2: (2X2 .t A2X2J: Orf2. Dorf2. 

Distancia de Ja muestra al orificio 1 (Yl .t AYI ): Doml. Ddoml. 

Distancia de la muestra al orificio 2 (Y2 ± 11 Y2J: Oom2, Odom2. 

DistancJa de la muestra al ánodo {S ± .4S}: Dmbm, Ddmbm. 

En el caso de que Rulprin=S, se introduce el factor de 

excentricidad y su incertidumbre: 

Exce, Dexce. 

111) Datos de entrada: 

NOmel"o de lineas medidas: 

Nl, para la fase patrón. {si Ruiprln=2), 

N2, para la fase de Interés. 

NWnero de veces realizada cada medida para cada lfnea. en 

el mismo orden, primero los de la fase patrón, y despU6s 

tos de Ja fase de Interés. 

Medidas de la equfsgrafla de Deblje-Scherrer de acuerdo a 

las slgulc!otcs dos opciones: 

a) ce!ltros de Jos arcos derecho e izquierdo, Cd y CI, o, 

b) limites Interno y externo, LI y Le, de cada arc\J1 

El ntlmero de valores Introducidos varía de acuerdo al 

ndr.J.ero de veces realizada cada medida y al número de lineas 

del patrón. Si Ruiprlnwt2 llnlcamente se Introducen los datos 

de la fase de lnter~. 

lv) Constantes y variables, {los nombres entre par~ntesis 

corresponden a Jos nombres utilizados en las metodologfas 

descritas en los capitulas V y VI): 

n<unero de lfneas que aparecen en el· patrón de difracción: 

en Ja zona de transmisión: Trans. 

en Ja zona de retrorreflexión: Retro. 
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Suma de las posiciones de los centros de los orificios de la 

pellcula: 

en transmisión: Cptps. 

en retrorn:flexlón: C~rps. 

Posiciones promedio de estos centros. y sus desviaciones 

estAndar: 

en transmlslOn: Ctrans (C
1
), Dsvct. 

en rctrorreflexión: Cretro (C r), Dsvcr. 

SemllongJtud real de la pellcula Cl.pr/2), e incertidumbre: 

L, Dl, 

Scmllongltud ideal de la pellcula (Lpl/2l: Vnc. 

Factor de correcd6n de radio (Fr)• e Incertidumbre (AFr): 

Fer, DFcr. 

En la subrutina para corrccclOn de longitudes de arco por 

error de divergencia axial m;is tamal"io de muestra: 

Mu:rµ, Dmu=Aµ. 

Muno=µ-1, Dmuno=d(µ-1 ), 

Mudo=2¡J, Dmudo=A(2µJ, 

x, 
Alfal aa.

1
= ~ 

1 

OalfalMa:rA•a., DalfalMl•A-o:, Dalfa2Wa=4•a, Dalfa2Ml=4-o:, 
l 1 1 l 2 

Alfalcco:
1
, Alfa2e=«:, 

DalfalcMa=A+ct~, OalfalcMl=A-a.~, 

DalfaZcMa1;1fl +a.:. Dalfa2cMl=4-a:. 
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raca- G(q, _ q,) 

DFacOlla=A•FacO,. DFacOMl=A-FacO, 

qlmmc=U-q
1
(µ-1 ll2. 

Dqlmmct.Ca:sA•qlmmc. OqtmmcMi=A-qlmmc, 

Dq2mmcMa•A*q2mmc. Oq2mm1?Mi=A-q2mmc, 

qlmmca2c = (l-q 1 (µ-l))~a::, q2mmcalc = U-<tzCµ-l))~ci~, 

Dql mmcaZcMa=A •qt mmca2c. Dql mmca2cMl=A-ql rnmcaZc, 

Dq2.mmc:at cMa=A • q2mmcal e, Dq2mmcal cMl=A · q2mmcal e, 

qlmcq
1
U+q

1
). 

qlmm-2¡1<¡
1
(1-+<¡

1
), qZmm=2µq

2
U+q

2
), 

Dql matMa=A • ql mm, Dql mmMl=A-ql mm, 
Dq2matMa=A. qZmm, DqZmmMl•A -qZmm, 

Dqltnma2cM.a=A•qtmma2c, Dqlmma2cMf::::1A-qlmma2c, 

D<¡ZmmalcMa•A•qZmmalc, DqZmmalcM!~A-qZmmalc, 

Facl • (1-q
1
(µ-1 ll2u: + O-q,lµ-1))2u~ 

DF'acl lla=A.Facl, DFacl Ml-A-Facl, 

FacZ • 2¡lq
1 
(l +q

1 
lu: + Zpq, U .q,lu~ 

DFacZMa-A'rac2, DFacZMl=A-FacZ, 

raen • 6( l ) !ll-q (µ-lll'u' + ll-q (µ-l ll2u2J 
ql - ql l 1 2 1 

DfacflMa-.A •Facf l, DFacfiMl•A-Facfl, 
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DFac2flMa=A 'Fac2fl, DFac2fiMl=A-Fac2fl, 

Facfig = 1 G(q ~ ) [(1-q (µ-l)J'a' + (1-q (µ-lll
2
a 2 l 1~ 

1 
q

2 
1 z 2 1 n 

DFac2figMa=A 'rac2flg, DFac2flgMl=A-Fac2flg, 

l 2 2 180 
Fac2fig= 1~6~¡q-1-_-q-,~¡ 2µ [q

1
(l+q

1
)a

2 
+ q

2
(l+q

2
Ja

1
J 1-"-

DFac2figMa=A' Fac2f lg, DFac2flgMl=A -fac2flg, 

v) Matrices. 

Datos de la fase patrón SJllcJo: S{S,100): 

S(l ,IJ=lndlces de reflexión HKL, 

st2,n~s:~. !:(J,Ll=lls~;:. 
S(4,LJ•lntensidades relativas, l/lo, 

S{S,Ur-dfatanc:a lnt~rplanar, d::~. 

Medidas experimentales de los arcos en el patrón de 

difracción: 

Limites externos: Ex(l 00,l 000,2). 

Limites Internos: ln(l 00,i 000,2). 

Centros: C(l 00,1 00,2). 

Anchos: AU 00,l 00,2). 

Nt1mero de linea en pellcula: Nplc(l 00). 

Nümero de medidas rez.Jiz~das para cada Unea de: 

la fase patrón: Npli SJ. 

la fase de Interés: Nl(l 00). 

Longitudes de arco experimentales de Ja fase patrón: 

Spat(S,15): 

Spat(l ,U=S==~lexpJ, 

spatC2,LJ=b.·s::~<exp>. spat(J,ll=4·sz~~'expl, 
) par • par 

Spat(4,l =S~~tlexpJ+A_sH~~c~xpl, 
Spat(s,o .. sHKL(«!'xpJ-.4 szKL(exp), 
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Longitudes de arco experimentales de la fase de lnterés: 

SlntlS,IOOl: 

Slnttl ,Ll=S=~~· 

Slnt(2,ll=t:s:=~ . Spat(J,l}=A-S:=~· 

Sint(4,Uas:~~ +A ·s:;i. Sint(S,U=s:;i-A-S==i· 

Diferencias entre las longitudes de arco de la fase patrón 

de tarjeta y experimentales: Dlfp(S,15): 

Dlfp(l ,ll•D:;'. Difp(2,ll=bD=~· 
Dlfp(3,ll=D;;°~+bD::~. Dlfp(4,ll=D:;~-bD:;~. 

Diferencias interpoladas de las longitude3 de arco de la 

fase <!e lnterts: Dffl(S,I 00): 

DlflU ,l)•D;;~. Dlfi(Z1 0=60:;~. 
Dlfl(J, l)ao:;i +AD~=i· Difl{4,l):a0:~~ -Ao:;i· 

Longitudes de arco a escala para graficar en pantalla: 

de la fase patrón: Spatp(Z,l 00). 

de la fase de lnterts: Slntp(2, l 00). 

Diferencias a escala para graflcar en pantalla: 

D;;°~ % bD;;"~: Dlfpp(Z,100). 

o:;~ % w:;~: olflpt2,1001. 

Coordenadas de los puntos para ajustar un3. rf!<:ta por 

mlnhnos cuadrados: X(I 00), Y(I 00). 

Longitudes de arco corregidas por la fase patrón: 

Slntcp(4,l 00). 

Centros de los orificios de la pellcula calculados de: 

transmisión: Cent(! 00, l 00). 

retrorrefloxlón: Cenrll 00,100). 
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SUma de los =tros de transnúslón: Ccnts(l 00). 

Suma de los centros de retrorTcflcxlón: Cenrs(l 00), 

Promedio del centro de transmisión: Ccntp{l 00). 

Promedio del centro de retrorrer!cxlón: Cenrp(l 00). 

SUma de los centros dcre<:hos: Cds(l 00). 

SUma de los centros Izquierdos: Cdl(l 00). 

Qmtro derecho promedio: Cdp(IOO). 

Qmtro Izquierdo promedio: Clp(l 00). 

Ntlmcro de medidas realizadas en total en la zona de 

transmisión: Nt(l 00). 

N<unero ~ medidas realizadas en total en ta zona de 

retrorrcflexión: Nr(l 00), 

Nómcro de medidas en general: NU 001. 

Longltudes de arco no funcionales estadlsticas: 

Snfe(I00,100): 

Snfe(J,ll• j~!ma separación no funcional de la 1-+.!lma 

linea, s;ri~,-
SUma de las lon¡¡ltudes de arco no funcionales: Snfs(l 00), 

Promedio de las longitudes de arco no funcionales: 

Snfp(2,IOO). 

Separaciones funcionales promedio sln ninguna correccl6n: 

Sf(3,!00). 

Promedio de las longitudes de arco no funcionales 

corregidas por error de radio: Snfpcr(3,100): 

Snfpcr(l ,l)wS::i::;'"· 
Snfpcr(2,0•A•s:;:~°"· Snfpcr{3,0-A-s;;i~;"· 

Longitudes de arco funcionales cotTCgidas por error de 

radio: Sfcr(3, l 00): 

Sfcr(l , U-s=::./' 
Sfcr(Z,l)aA •s::.r' Sfcr(3,0·A-s:;~,¡· 
longitudes de arco corregidas por divergencia axial mas 

tamallo de muestra: Sftda(3,100), 
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Longitudes de arco corregidas por excentricidad: 

Sfcre(3,I 00), 

Máximo valor de Jas longitudes de arco calculadas para cada 

linea: Smay(I 00) 

Mlnfmo valor de las longitudes de arco calculadas para cada 

ltnea: Smen(l 00) 

Intervalo Smay-Smen: Isfl 00). 

Desviación cst<Uldar de s
11

XL: Oesv(l 00). 

Angulo de Bragg: Th(3,I 00). 

Incremento 6.SffKL que se le suma a SHKL para corregir las 

longitudes de arco por error de excentricidad: Dse(Z,100). 

Incremento 6.SffKL que se le suma a. SHlL para corregir las 

longitudes de arco por error de divergencia axial má.s 

tamal\o de muestra: Ds(3, 100). 

Funcl6n <2.c>: Dosep(3,100). 

Primer termino de la funcl6n <2.c>: Tennl (3,1 OOJ, 

Segundo termino de la función <2.c>: Term2(3,I 00), 

longitudes de arco para crear el archivo de datos a INXPAR: 

Slnx!2,100J. 

Slnxp(2,I OOJ: debidas a la longitud de onda Ká. 
Slnxl(2,10GJ: debidas a la longitud de onda Kt<

1
• 

Slnx.2(2,100): debld .. a la longitud de onda Kot
1 

S!nxb(Z,I 00): de.,ldas a la longitud de or.da K,8. 

N6mero de opciones de Indices para cada linea, para crear 

el archivo de datos para INXPAR: Nop(I 00). 

Indices l!KL, primera opcl6n: lrut(3,I 00). 

Indices HKL, segunda opcl6n: lnxu(3,I 00). 

lndJces HKL, tercera opclOn: lnxv{3, 100). 
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vi) Diagrama do flujo. 

El programa AL.AEP puede: dividirse en 5 rutinas principales. 

Las dos primeras slem¡x-e se realizan, las otras tres son 

opcionales. Estas rutinas son las siguientes: 

l. Introducción do parllmetros y datos. 

U. CAicuio de centros, separaciones no funcionales y 

funcionales corregidas o no por error de radio. 

"'· Corrección de longitudes do arco por error de 

divergencia axial mlis tamano de muestra. 

IV. COrrecclón de longitudes de arco por error de 

excentricidad. 

V. Corrección de longitudes de arco por medio de una fase 

patrón. 

Dentro de cada una de estas rutinas existen subrutinas que 

la complementan. La mayorla de ellas son internas al 

programa .u.AEP, pero hay algunas, LIMPIA y LINEA, que se 

utJllzan para graflcaclón, que son externas, para lo cual 

es necesario Jlgar el programa al directorio donde se 

encuentran estas subrutinas. A continuación se muestra el 

diagrama de flujo de cada una de las ramas del programa 

ALAEP. 
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Diagrama de Flujo de ALAEP 
Rama J 

Introducción de par&netros y datos. 

INPUT Param.Ent$ 

OPEN Param.Ent$ FOR 
INPUT AS FILE tZ 

193 

INPUT tZ, Rulprln$ 
Ru J secS 
lncertS 

.camara$ 
Resol 
Eds 

A 



INPUT IZ, 
Fa .. p$ . SI 
FaselS 
RadlaclonS 

A 

INPUT •Z, Orrl, Dorrl 
orrz, Dorrz 
Dom! , DdomZ 
DomZ, DdomZ 
Dmbm, Ddmbm 

SI 

INPUT 12, 
Exce, 
Dexce 

INPUT Datos.Ent$ 

OPEN Datos.Ent$ FOR 
INPUT AS FILE IZ 
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e 

INPUT Sa 11 da$ 

OPEN Salida$ FOR 
OUTPUT AS FILE #1 

D 

D 

195 

M=Nl 
F$="Patron" 

M•N2 
FS•Mde lnteres 

E Next K 

Slnt(l ,Kl=Sfcr(K,l) 
Slnt(2, K) =Sfcr(K,2) 
Slnt(J, K) =Sf cr (K, 3) 

lsl(Kl=ls(Kl 

N(Kl•NI (Kl E 



Rama 11 

Cálculo de centros, separaciones no funcionales y funcionales 

corregidas por error de radio. 

2000 - K: 1 .. M 
Sl 

C(K,Q,Ll• 

G 

L: 1 -> 2 

INPIIT 12, Nplc(K), u, 

Ex(K,Q,1). ln(K,Q,1). 

ln(K,Q,2), Ex(K,Q,2) 

Ex(K,Q,L)+ln(K,Q,L) 
2 

A(K,Q,L)•IEx(K,Q,Ll-ln(K,Q,L)I 

NO 

INPUT 12, Nplc(K), u, 
C(K,Q,1), C(K,Q,2), 

A(K,Q, 1 l 

SI 

INPUT #2, Nplc(K), u, 

C(K,Q,l ), C(K,Q,2), 

K: 1 -> M Cents(K)=O 

Cenrs(K)=O 
Q: 1 -> N(K) 

Snfe(K,Q)•C(K,Q,1 )-C(K,Q,2) 

Cents(Trans)=Cents(Trans)+Cents(Trans,Q) 

Cent(Trans,Ql= C(K,Q,l >;C(K,Q,Zl H 

Nt (Trans l=N(K) 
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G 
SI 

NO 

Next Q 

Rctro=Retro+l 

Cenrs(Retro) •Cenrs (Retro) +Cenrs (Retro, Q) 

Cenr(Retro,Ql=- C{K,Q,l >;c<K.Q,Zl 

NrCRetrol•NCKl 

Snfe(K,Q)•C(K,Q,Z)-C(K,Q,l) 

Cds(K)•Cds(K)+C(K,Q,1) 

Cls(K)•Cls(K)+C(K,Q,ZI -- H 

Snf s (K)=Snf s (K) +Snf e ( K, Q) 

Cen tp(u )•Cen ts (u)/Nt (u) 

Cptps•Cptps+Centp (u) 
Next u Ct ran s•Cptps/Tr ans 

u: 1 -+ R&tro NO 

Cenrp(u ) .. Cenrs (u)/Nr (u) 

Cprps•Cprps+Cenrp (u) Next u 

Next K 

Snfp(K,1 )•Snfs(K)/N(K) 

Cdp (K)•Cds (K)/N( KI 

Clp(K)•Cl s (K)/N(K) 

11 

Cre troaCr et ro /Retro 

K: 1 -+ M 

u: 1 -+ Trans Dsvc taDesvct + (Cen tp (u )-Ct rans) z 
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11 

u: 1 -+ Retro O~vcraDesvcr+ ( Cenrp (u J-Cr e tro)'1 

Dsvct/(Trans-1 ) Osvcr/(Retro-1) 

SI 

SI 

Dtram=•Reso 1/2 

~nsS .. "R/2'' 

Dretro=Dsvcr 

Dretro$..,"Dsvcr" 

Ore t ro=Rcso 1 /2+0svc r 

Drctro$="R/2+Dsvc r" 

DrctroaResol/2 

DretroS•"R/2" 

L•Crc tro-Ct rans 
DL•Dre tro+Dt rans rcr-..Vnc/L 

Snfp(K, l )•Snfs (K)/N(K) 

Cdp(K)•Cds(K) /N(K) 

CI piKlmCI s(K) /NIKI 

198 

DFcrMaa I Vnc/( L-DL)-Fcr 1 

DFcrM 1 ... 1Vnc/(L+OL)-Fcr1 

Ncxt K 

Fcr=I 

DFcr=O 

LaVnc 

DL=O 

N 



N K: l ., M 

Snípcr (K, l )=Sníp (K, l ) "Fer 

srcr<K,1 l=Snfpcr(K, l > 
NO 

Sí(K,l l=Sníp(K,l) 

Sf(K,l )•ZVnc-Sí(K,l) s r 

Sfcr(K,1 J.aZVnc-Snfpcr(K,l) 

Den(K)•Desv (K) +( Sníe(K,Q )-Snfp(K, l ) ) • 

Ncxt Q 

Desv•~Dcsv(KJ1(N(k)-1) 

Smay(KJ•Snfe(K, l) 

Smen(KJ•Snfe(K,1) 

Next K 

Smen(K )•Sníe(K,Ql 

p Next K Is ( 11. )•Smay (K)-Smenl Kl Next Q 

199 



K: 1 ~ M +--- P 

Snfp(K,2)=Reso l•A(K,1,1 )/2 

Snfp(K,2)•Reso l+A(K,1,1 )/2 

~p(K,2)=Reso l+ls(KJ/2 

Snfp(K, 2) •Re so 1 +Desv (K) s 1 

Uma•( Cret ro-Ctrans}-( Dret ro+Dt r ans) 

Uml a( Cretro-Ctrans J+(Dret ro+Dt r ans) 

Snfpcr (K, 2) • 1 ( Snfp ( K, 1 ) +SnfpU<, 2) )•Vnc/( Uma-Uml ) -Snfpcr( K, l) t 

Snfpcr(K, J) = 1 ( Snfp(K, 1 J-Snfp(K, 2) )•Vnc/ (Uma-Um l) +Snfpcr ( K, 1) 1 

Snfpcr ( K, 2 )=Snf p(K, 2 J 
Snf pcr ( K, 3 )=Snf p{K,3) 

Snfpcr(K, 2)•Snfp{K,2) 

Snfpcr(K, 3)•Snfp(K,3) 

>-"5-'-1--+-J. Sf{K,2)=Snfp{K,2) 

Next K Return 
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Subrutina 9000 

Creación de archivo de parámetros de entrada. 

OPEN Param.Ent$ FOR 
OITTP\IT AS FI !.E 18 

INPUT Rul prl n 
Ruisec 
lncert 
Camara$ 
Resol 
Eds 

Input orr l. Dorfl 

Orf 2, Dorr2 

Doml. Ddoin.l 

Domz. DdomZ 

Dmbm. Odmbm 

Input [Xce, Dexce 

PRINT IB, Ex.ce, Dexce 

201 

Input 

PRINT 

•o 

" 

9000 

lnpUt Param.Ent$ 

PRINT 18, Rulprln 
Ru l sec 

rasep$ 
Fa sel$ 
Radiac 1 onS: 

:a, or r 1 • 

Orf2, 

Dt:iml, 

Dom2, 

Dmbm, 

1 ncert 
CamaraS 
Resol 
Eds 

PRINT 18, fasep$ 
F'esel$ 
Radl11.c:ion$ 

Dor- r 1 

DorfZ 

Ddoml 

DdomZ 

Ddmbm 

CLOSE 18 A 

R.,turn 



A 

Subrutina l 0000 

Creación de archivo de datos de entrada. 

10000 

Input Datos.Ent$ 

A 

Input Nplc(KJ, 

Ex(K,Q,I ), ln(K,Q,I ), 

ln(K,Q,21, Ex(K,Q,2) 

PRINT 17, Nplc(Kl, Q, 

Ex(K,Q,I ), ln(K,Q,I ), 

ln(K,Q,2), Ex!K,Q,21 

Next Q 

Next K 
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OPEN Datos.Ent$ 
OUTPUT AS FILE 

1 nput N2 

PR!NT #7, N2 

K: 1 -+ Nl 

K: 1 ~ NI 

Input A(K,Q,I) 

PRINT 17, A(K,Q,I) 

NO 

Input N1 

PRINT #7. NI 

Np(Kl 

K, Np(K) 

Ncxt K 

Input Nplc(K), 

C(K,Q,I ), C(K,Q,2), 

PRINT 17, Nplc(K), Q, 

C(K,Q,I ), C(K,Q,2), 



A ___, K: 1 -+ NI Q: 1 -+ Np(Kl 

Input Nplc(Kl, 

Ex(K,Q,1 l, ln(K,Q,l ), 

ln(K,Q,2), Ex(K,Q,2l 

PRINT 17, Np 1 e ( K l , Q, 

E.x(K,Q,1 l, ln(K,Q,l ), 

lu(K.Q,2), Ex(K,C,t,ZJ 

Next Q 

Next K 

GLOSE 17 

Return 
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Input Nplc(Kl, 

C(K,Q,I ), C(K,Q,2l, 

PRINT 17, Nplc(Kl, Q, 

CCK,Q,l l, C(K,Q,2), 

NO 

Input A(K,Q,I) 

PRINT 17, A(K,Q, I l 



Subrutina 7900 

Cálculo de longitudes de arco del Silicio puro 

a partir de las dlstanclas Jnterplanares 

con cualquier longitud de onda de la radalclón Incidente 

y cualquier tamano de Ja c.ámara de Deblje-Scherrer. 

7900 

Ca=-;:======L=a=m=b=d=ª========:::;
J 12•s(S,K) )2 - Lambda' 

Caml=-;:========L=a=m=b=d=ª==============:::; 
J(2"(S(S,K)+,0005)) 2 

- Lambda2 

S(K,2l=2"J"ANGTAN(Ca)"l80/n 

~(K,3)=1S(K,2)-2ºJ"!.NGTAN(Caml)"l80/nl 

Next K 

Re t urn 
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Rama IU 

Corrección de longitudes de arco 

por error de divergencia axial más tamafto de muestra. 

8000 

J•Z 
Mu=Dmbm•n/180 

Dmu= 1 (Dmbm+Ddmbm) •n/180-Mul 
Vnc•l 80 

,., 

1 

Mu•Dmbm•n/90 
Dmu• I (Dmbm+Ddmb1n) •n/90-Mu 1 

Vnca90 

Th(K,1 )aSlnt(l ,K)/(2•J) 

Th ( K, 2) •S 1 n t ( 2,K )/( z•¡) 

Th(K,3)•Slnt(3,K)/(2•J) 

Definición de: 

Facrlg ± AFacflg, 

Fac2flg ± AFnc2flg, 

Terml IK,l )•Fac2flg/TANl2Th!K,l)•n/180) 

Termf (K, 1 ) •Fac2f i g/TAN{2Th{K,l) •11/l 80) 

Al •(Faczr 1g+DFaczr1 gMa) /TAN(2Th(K, 1 ) •n/180) 

AZ•(Faczr 1g-DFaczr1 gMI J/TAN(2Th(K, l) •n/l SO) 

Ul=CFacflg+DFacflgMaJ/TAN(2Th(K,I)•n/180) 

UZ•(Facf(g-DFacflgMl)/TAN(ZTh(K,l)ºn/180) 

Term2(K,2)•1Ut-Term2(K,2) 

Term2(K,3)•JU2-Term2(K,21 

K: 1 ~ NZ 

SI NO Terml {K, 2)•1A1-Terml (K,1) 

<!::::>-''-=---+!Terml (K, 3) • IAZ-Terml (K,l) 

Terml(K,2)•1A1-Terml CK.1 )1 

Terml(K,3)•1A2-Terml {K,1 JI 

... 

zos 

Dosep(K,l J•Terml(K,1 )+Term2{K,1 J 

Oosep(K,2)=Terml{K,2J+Term2(K,2) 

Dosep(K,3 J=Terml (K,J )+Term2CK,3) 

Ds(K,1 J•Dosep(K,1 J•L/90 



A 

Ds(K,2)•1 (Dosep(K,l )+Dosep(K,2)'(L+DL)/90-Ds(K,l) 1 

Ds(K,3)•1 (Dosep(K,l )-Dosep(K,2)'(L-DL)/90-Ds(K,l) 1 

Sftda( K, 1 ) =S f cr(K, 1 )+Ds (K, I ) 

8400 

11000 

Sftda(K, 2 )=Sfcr(K, 2)+Ds(K, 2) 

Sftda( K, 3) =Sf cr(K, 3 )+Os (K, 3) 

Next I 
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Slnx(l, I l=Sftda(l,l) 

Slnx(2, I )=Sftda(l,2) 



Rama lV 

f'..orrccciones de longitudes de arco 

par error de excentricidad de la muestra en la cámara. 

8400 

K: 1 -> N2 

Th(K, 1l•Sftda(K,1 )/2J 

Th ( K, 2) •Sr tda( K, 2) /2J 

• Th 1K,3 l -sr tdal K, 3 l /2J 

Dse{í<.,1 )1.1Exce•SEN(2.Th(K,1 )•n/lSO 

Dse(K,2)•(Exce+Dexce l SEN! 2(Th(K, 1 l +Thl K, 2ll"TI/l 80 

Sfcre(K, l }i::Sftda(K, l i•Dsc(K,1) 

Sf ere( K, 2 l •Sf tda(K, 2 l•Dsc(K, Z l 

Slnx(l, ll•Stcre(l,l l 
Slnx(2, l)•Stcre(J,2J 

Next J 

11000 
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Rama V 

Corrección de longitudes de arco por medio de una fase patrón. 

4100 

CALL LIMPIA 
CALL LINEA (I0,20,10,500) 
CALL LINEA (0,240,767,5,2401 

XOal O, Y0•240 

CALL LINEA ( X0+37. 5, Y0-4, X0+37. 5, Y0+4) 

XO•XO+J7. 5 

XO•XO+l 87. 5 

CALL LINEA (X0-4,Y0+20,X0+4,Y0+20) 

YO=Y0+20 

CALL LINEA lX0-4,Y0-20,X0+4,Y0-20) 

YO=Y0-20 

CALL LINEA (X0-8, YO+! OO,X0+8, YO+I 00) 
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A 



A 

CALL LINEA (XO-B,Yo-100;xo+e,vo-100) 

YO•Y0-1001---------K 

CALL LINEA (767.5,Y0,757.5,YO+l2i 
CALL LINEA (767. 5, YO, 757 .5, Y0-12) 

CALL LINEA (X0,20,X0-7,30) 
CALL LINEA (X0,20,X0+7 ,30) 

Xrel•Spat(I ,l )-Spat(2,1) 
Xred•Spat(l ,1 )+Spat{Z,l J 
Yrcl•Dlíp(l ,l )-Dlrp(2,1) 
Yrcs=Dlrp(l ,I J+Dlrp(2,l J 

51 

51 

51 

B 
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K: 1 ~ NI 

Spat(4,K)aSpat(l ,Kl+Spat{Z,Kl 
Spat(S,K)mSpat { l ,K)-Spat(Z,K) 
Dlrp(4,Kl•Dlíp(l ,K)+Dlíp(2,K) 
Dlrp(5,K)•Dlíp(l ,K)-Dlíp(Z,KJ 

Xrcd•Spat{4,K) 

Yros•Dlrp(4,K) 

Yrcl•Dlrp(S, KJ 



e 
Xgrel•Xrect•1.875 
Xgred•Xr ed • 1 . 875 
Ygrel•Yrel •200 
Ygres•Yres•200 

CALL LINEA (XO+Xgrel,YO-Ygrel,XO+Xgrel,YO-Ygres 
CALL LINEA (XO+Xgrel,YO-Ygres,XO+Xgred,YO-Ygres 
CALL LINEA (XO+Xgred,YO-Ygres,XO+Xgred,YO-Ygrel 
CALL LINEA (XO+Xgred, YO-Ygre l ,XO+Xgrel • YO-Ygre 1 

K: 1 -+ Nl 

X(K)•Spat(S ,K) 
Y(K)•Dlfp(4,K) 

bsup•b 
msup=m 

VI redsaY 1 red 
YlrelsaYJrel 
XJress•XI res 
Xlrels•Xlrel 

K: 1 -Jo NI 

X(K)•Spat(4,K) 
YCKl•Dlfp(S,K) 

NO•O 

HO 

XCKl=Spat ( 1 ,Kl 
Y(K)•Dlfp(l ,K) 

bmed=b 
mmed•m 

Yiredm=Yired 
Vire Jm=Yi rei 
Xlresm=Xlres 
Xlre im,,.XI rel 

Next X 
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e 

NO=N0-4·1 

Next K 

Na=Nl-NO 

Next K 

b lnf•b 
mlnf•m 

Yiredl•Ylred 
Ylrell•Ylrel 
Xlresi=Xlres 
XlrelJ=Xlrel 



e 

Mmax:o:{Y l red s-Yl re i l) / (Xi re ss-x'¡ re l l) 
Mmin•(Y l red 1-Yl re l s )/( Xlrcs l-X l re is) 

DMmax:a 1mmed-MmaK1 
DMmln=lmmed-Mmln 1 
bmi n=b 1 n r 
bmax=bsup 
Obmln•lbmcd-bmnxl 
Dbmaxal bmcd-bmln 1 

XO=lO 
YO•Z40 

CALL LINEA (XO. YO-bml n•200 ,X0+40o• 1. 875. YO-{ 400-Mmax+bmln)•zooJ 
CALL LINEA (XO, YO-bmaxc 200, X0+400• t. 875, \"O- (400-mmln+bma7.)•ZOO) 

K: l -> N2 

Sin t ( 4, K) .,.5 l n t l l 1 K) +S l n t ( 2 , K) 
Slnt(S,K)•Slnt(l ,Kl-Slnt(2,K) 
Dlfl(l ,K)111Slnt{l ,KJ•mmed+bmed 

Slnt (2,K)•IDI f 1 (l ,Kl-(Slnt(4,K)•Mmax+bmax)1 
Slnt ( 3,K}•IOl f l ( 1 ,K}-(Sl n t(S ,K) •mmln+bml n) 1 

Dlr l ( 4. K) •D 1 r 1 ( 1 • K) +D 1r1 ( 2. K) 
D 1 r 1 ( 5 • K) •D 1 r 1 ( 1 • K ) -o 1 r 1 ( 3 • K) 

Next K 

K: 1 -> NZ 

Slntcp(l ,K)•Slnt(l ,Kl+Dlrl(l ,K) 
Slntcp(2,Kl•Slnt(2,Kl+Dlí1(2,Kl 
Slntcp(3,K)•Slnt(2,K)+Dlíl(3,Kl 

Slntcp(4,K)•(Slntcp{2,K)+Slntcp(3,Kll/2 
Slnx(l,K)•Slntcp(l ,K) 
Slnx!Z,K)•~lntcp(Z,K) 

Next K 11 ººº 
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Subrutina 7000 

Ajuste de rectas por mJnhnos cuadrados. 

7000 

Xl •O, 
YZ•O, 
Xp•O, 

m•O, 
Dpx•O, 
Dsx•O, 

Z•O, 
Olsp•O, 

X2•0. 
Yl•O, 
Yp•O, 

b•O, 
Dpy•O, 
Dsy•O, 
Dsz.•0, 

Corr•O 

K' 1 ., Nl 

XI •XI +X(I() 
Yl •Yl +YIK) 
XZ•XZ+X(K) 
V2•Y2+YIK) 

Z•Z+XIKJºY(K) 

b•IYl •xz-xt •z)t{Na•x2-x1 •x1 > 
m•(Na•z-x1 •vi )/(N•xz-xi •x1) 

K' l ., N 

Y l •O, DYl•O 

Dyl•IYl(K)-Yll 
Dl sp•Dlsp•DYJ 

Dpx•X(K)-Xp 
Dpy•YIK)-Yp 

o 
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B 

Dsz•Dsz+Dpx•Dpy 
Ds:xaDsx+Dpx *'Dpx 
Dsy=Osy+Opy*'Dpy 

Dsx-=-f Osx/Na 

Dsy=-1 Os y/Na 

Dsz.•Dsz/Na 
Corr•Dsz/(Dsx •osy) 

Yfred=Xred•m+b 
Ylrei ... Xret•m+b 
Xires=(Yres-b) /m 
Xirei•(Yre l-b }/m 

e 



e 

Ylrcd=Yres 

Ylrcd•Yrel 

Xlrel•Xred 

Xlrel•Xrel 

Return 
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Subrutina 11 000 

Creación de archivo de datos para INXPAR 

SI 

Input Datos.Ent$ 

11 ººº 

s 1 

SI 

END 

fOR 
18 

Dos1110, Prom=O 
Deta-=O, Uno=O 

Prom=Prom+l 

1 NPUT Rulprln 

S 1nxp(1 , Prom)aSlnx( 1, t) 
Slnxp(2,Prom)=Sinx(2,L) 
Nplcp(Prom)=Nplc(I) 

Uno•Uno+l 
Slnxl(l ,Uno)1:1Sfnx(l ,l) 
Slnxl (2,Uno)=Slnx(2, I) 
Nplcl (Uno l=Nplc(I) 

____,---. ------- s 1 Nplc(ll-ENT(Npl~ 

Dos111Dos+l 
Slnx2(1,Dos) .. Slnx(l ,l) 
S 1 nx2(2., Dos) =Slux( 2, l) 
Nplc2(0os l=Nplc( 1 l 

SI 
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BetaaBcta+l 
Slnxb(l ,Beta):::Sinx(l ,l) 
Sinxb(2,Betal=Slnx{2, l) 
Nplcb(Betal=Nplc(ll 

Prom N 1 i nx=NI i nx+l 

S 1 n x ( 1 , N 1 1 n x ) = S 1 nxp ( 1 , 1 ) 
Sinx(2,Nlinx)•Slnxp(2,l) 



e 

A 

1 

Slnx(I ,NI J nxl-Slnx2 ( f, f l 
SJnxf2,Nl Jnx)•Slnx2(2, l) 

Slnx(l ,NI lnx)=Slnxl (1, f) 
Slnx(2,NI tnxJ•SJnxl (2, t) 

L: 1 -+ Dos Next 

Next L t: l -+ Beta 

Next L 
S 1 nx ( 1 , N 1 J nx) •SI nx2 CI , l) 
S 1 nx ( 2 , N 1 1 nx) aS 1 nx2 ( 2, t) 

PRINT •8, Nplc(f). Slnxll,fl, Slnx(2,f) 

Input lnxu(l,tJ, 

lnxu(2, t), lnxu(3, t) 

Input lnx(l, l}, 

fnx(2,fl. lnx(J,f) 

PRINT 18, Nplc(f), Slnx(l,ll. Slnx(2,ll. 
lnx(l,tl, lnx(2,t), Jnx(3,t) 

PRINT 18, Nplc(I). Slnx(l,I). Slnx(2,ll. 
lnxu(I, O, Inxu(2, t J, lnxu(3, n 

Input lnxu(l, tl, 

lnxu(2, 1 l, lnxu(3, l) 
SI •• 

PRINT 18, Nplc(I). Slnx(l,I), Slnx(Z,ll. 
lnxv(l,fJ, lnxv{2,lJ, Jnxv(3,L) 

215 

Next L e 

END 



YllJ ArchlYO de salida. 

El programa crea un archivo de salida, en el que aparecen 

los datos de eittrada 7 los resultados del programa. A 

continuación se cnwncra.n 6stos en la forma como aparecen en 

el arch{YD, 

- El nombre del p.-ogrema. 

- Los nombres de los archlYos de parámetros de entrada, de 

datos de entrada y el nombre del propio archivo. 

- La Tabla 1 en la que aparecen las medidas experimentales. 

de la rase de lntetts. Esta tabla tiene 8 columnas, en la 

primera :1.parece el numero de pa:-ej:1. en peUcula y cu la 

seaunda, el nWnero de medida de cada pareja. Estas dos 

columnas las lee tal cual del archivo de datos de 

entrada. Las siguientes dos columnas son los centros 

derecho (Cd) Izquierdo (CI} de las medidas 

experlmentalt>S, en ese orden. F.nsegulda aparece e: ancho 

(A) de un arco de la pareja. Estos tres QltJmos valores 

son calculados cuando Rulsec$="'Llm", de manera contraria 

se leen del archivo de datos de entrada. Despu~ aparace 

la separación no funcional (Snf) calculada como 1Cd-Ci1 . 

Por O;ltlmo aparecen los centros del haz de transmisión 

(ct} y de retrorrerJexJ6n (Cr) calculados como (Cd+Ci}/2, 

con las parejas de arco correspondientes. Las 

lnccrtldumbres aslganadas a cada una de las medidas 

~!mentales es la mitad de la resolución del vernier 

(R.12). A Jas medidas cakuladas Sd les asocia Ja 

Incertidumbre propagada. 

- La Tabla JI, en Ja que aparecen Jos promedios sobre el 

nWner., de veces medida cada pareja de arcos, de cada uno 

de los valores de la tabla anterior. De esta manera 

desaparece la columna dos de la tabla J. A Ja separación 

no funcional promedio se le asocia Ja Incertidumbre R+&l 

donde &I denota la opción escogida para este valor. La 

Incertidumbre asociada a las posiciones de Jos centros Ct 

y Cr sigue siendo R/2 debido a que no se considera la 

desviación esté.ndar de estas medidas. 
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- La semllongltud real de la pellcula calculada con el 

promedio de cada uno de los centros Ct y Cr, y el factor 

de corrección de radio. La incertidumbre asociada a cada 

uno de estos valores es la suma de la mitad de la 

resolución del vernier y su desviación estándar sobre N, 

(nómero de llneas). Sin embargo, si la desviación 

csté.ndar es mucho mayor que R/2 (cuatro veces, por 

ejemplo) sólo se considera la primera, y viceversa, si la 

desviación estándar es muy pequena comparada con R/2, ~sa 

no se considera. En el caso de que Rulprin$= 11Promedlo" 1 

aqut termina el archivo, y en la columna de separaciones 

no funcionales aparecen las separaciones funcionales 

promedio. 

- La Tabla 111, titulada Correcciones por variaciones en el 

Radio efectivo de la cámara, en la que aparecen las 

separaciones no funcionales promedio (Snf :t &Snf), las 

separaciones no funcionales corregidas por radio 

(Snfr 1 &Snfr), y las separaciones funcionales corregidas 

por radio (Sr t: &Sr}. En el caso de que Rulprln$-"Radlo'" 

aqul termina el archivo. 

- La ecuación <2c>, que expresa el factor de corrimiento 

por error de divergencia axial mas tamano de muestra. 

Debajo de dicha ecuación los valores experimentales 

Introducidos con los que fue calculada. 

- La Tabla IV, Correcciones por divergencia axial y tamal\o 

de muestra, en la que aparecen, et doble de los valores de 

los ángulos de Bragg (2Th ± &ZTh) calculados a partir de 

las separaciones funcionales correg Idas por radio¡ el 

· incremento <2c> que se les suma para corregirlos por este 

error (<2Epsllon>l; su equivalente en asexp (Delta Sexp), 

que se le suma a las separaciones funcionales corregidas 

por radio, y estas últimas corregidas por los errores de 

divergencia axial y tamai\o de muestra, (Srtda ± &Srtda). 

En caso de que Rulprln$="Dlvergencla" aqut termina el 

archivo. 

- El factor de corrección de excentricidad Fe. 
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- Por Qltlmo, la Tabla V, Correcciones por excentricidad de 

la muestra en . la cámara, en la que aparecen nuevamente 

las separaciones funcionales corregidas por radio, 

divergencia axial y tamafto de muestra, el ángulo de Bragg 

(Thl calculado, el factor de excentricidad (El que se le 

suma a ca.da una de las separaciones funcionales para 

corregirlas por este ·error, las separaciones 

funcionales corregidas por todos los errores: radio, 

divergencia axial, tama.l\o de la muestra y excentricidad 

(Se +- &Se). Aqul termina el archivo. 

En el caso de que RuprlnS-"Patron", aparecen OOlcamente 

cuatro tablas, las dos primeras son Iguales a la Tabla 1 

descrita Mterlormente, cna para la.o; medi1as de la fase 

patrón y otra para las medidas de la fase de lnter6. Las 

siguientes dos tablas, son los resultados de la calibración 

por una fase patrón, Tabla A, Datos de la fase patrón y 

Tabla 9, Datos de la fase de lnter~. cada una consiste de 

tres columnas, en la primera aparecen las longitudes de 

arco medidas, (Spl«I ± &Sp(KI) para la Tabla A, y 

(SICJJ ±. &SUJ)) para la Tabla B. En la segunda columna de 

la Tabla A, aparecen las longitudes de arco patrón 

(SHIU. ±. &SHKL), calculadas a partir de las distancias 

lnterplanares reportadas en la tarjeta del JCPDS 

correspondiente a dicha fase patrón. En la tercera columna 

de esa misma tabla aparecen las diferencias de las medidas 

experimentales, columna dos menos columna uno de esa misma 

tabla (DptKI ± &Dpt«ll. En la segunda columna de la Tabla 

9, aparecen las diferencias interpoladas en la recta 

ajustada la gr~flca (Dp{KI ± &Dpl«ll contra 

(Sp{KI ± &SplKI), llamadas (DliJI ± 11.DliJll. Finalmente en 

la columna tres de la Tabla B aparecen las longitudes de 

arco corregidas por la rase patrón, Sc(JJ ±&SctJI, 

obtenidas por la suma de la columna uno má.s la columna dos 

de esa misma tabla. 
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Por llltlmo, del programa ALAEP es posible crear un archivo 

de datos para lNXPAR automáticamente para cualquiera de las 

opciones de rutina principal de ALAEP. Sl asl se desea 

Onlcamente se da el nombre de dicho archivo, en caso 

contrario el programa termina. La forma de crear este 

archivo de datos es de la misma manera que se crea desde 

INXPAR, es decir existen las dos opciones, para Indexar o 

Onfcamente para calcular parámetros de red. SI se quiere 

esta segunda opción será necesario Introducir los Indices 

de rertexl6n. 
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3, .. Programa computacional INXPAR. 

l) Objotlvo: calcular parámetros do red con alta proclslón 

ex3Ctltud. Para calcular los parámetros de red es necesario 

conocer los índices de reflexión de cada una de las· lineas 

del patrón do dlfraccl6n. Esto lo puede hacer el programa 

mismo, así pues, tiene dos opciones: 

al Indexar el patrón de dlfracclón de rayos X de una 

equlsgraf{a de Deblje-Scherrer, y a partlr de la 

lndexac16n encontrada calcular los parámetros de red, o, 

b) calcular los parámetros c;t,, red Introduciendo los 

lndlces do reflexlón del patrón. 

ll) Parámetros de entr3.da: 

{

al "lnd', 
Rutina principal: Rulprln$as b) "Par", 

.. Rulprlnsl 

.. Rulprln=Z 

{ 

"G" , (Grande) 
Cámara utilizada: Camara$= "C" 

1 
(Chica) 

Si la radiación utilizada es debida al cobre: Lambda$-:Cu", 

(en caso de no ser cobre se introduce el nombre químico del 

elemento utilizado como ánodo en el tubo de rayos X). 

NWnero de equisgraf{a de Dcblje-Scherrer: Eds, este dato es 

sólo para control interno del laboratorio. 

Número de medidas realizadas de longitudes de arco 

s:;:: ± lls;:. debidas a las diferentes longitudes de onda 

de la radiación: 

para KÜ, Kp$="K alfa-p•, Nkp 

para K«
1
, K1$="K alfa-1", Nkl 

para K«
2

, K2$a"K alfa-Z", NkZ 

para K¡I, Kb$•"K beta •, Nkb 
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Longitud de onda a normalizar los valores medidos: 

{ 

"K alfa-p" .. Lambdanor=O 

Lambdanor$= ::~ =~~:=~~ : t:~:~~=~ 
.. K beta" .. Lambdanor=4 

Sistema cristalino a probar: Slscrls$= { 

.. Cubico" 
"Tetragonal" 
.. Hexagon a l '' 
"Ortorromb l co" 

Lineas base iniciales determinadas Si o No: Lbsn$= { .. $", Si 
"N". No 

En caso de que Lbsn$= .. S" entonces: 

n6mero en pelk:ula de la primera linea base: Lbl , • 

nWnero en pellcula de Ja segunda linea base: Lb2, n 

nómero en pellcula de la tercera llnea base: Lb3, 

Triadas de Indices ac;lgnadas a las llneaR base: 

primera linea base: IHpl , IKpl , ILpl , • 

segunda linea base: 1Hp2, 1Kp2, 1Lp2, •• 

tercera Unea base: 1Hp3, IKpJ, 1Lp3, ••• 

• para todos los sistemas. 

.. para todos los sistemas excepto cOblco. 

••• sólo para el sistema ortorr{'lmblco. 

En este caso, si las llneas base no son las primeras, se. 

puede, o no, lndaxar las llneas anteriores a las asignadas: 

todas$= { "S", se Indexan todas las 1 incas 

.. N", se Indexan a partir de la primera Unca base 

N6mero máximo permitido de asignaciones de valores 

diferentes de Q::~ ± AQ==~· a cada u.na de las llneas bas~: 
Lb, puede ser el valor que se quiera, se sugiere usar 2 6 

3, pero se puede usar hasta 5 ó 6 según sea el caso. 
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NCunero de llneas toleradas sin identificar. es decir sin 

indexar, Nt. Este valor puede ser O, 1, 2 1 etc. según sea 

el caso. 

Valor mh alto de los lndlces por asignar: lnia.r, este valor 

es el ndmero que probablemente sea el mAs alto de las 

triadas de Indices del patrón por asignar. Por lo regular 

al se trata de una fase lnor-gtnlca se observan valores de 

Indices hasta de 1 O 6 12, si se trata de una fase orgánica 

puede ser hasta de 20. AdemAs, mientras más Uneas tenga el 

patr6n m6s alto debe ser el Indice mAximo. 

lli) Datos de entrada: los valores que se Introducen al programa 

son tos valores de las longitudes de arco s:;~ :t: ti.s;;~ 
corregidas por ALAFP. 

lv) Constantes y variables: 

Valores de la longitud de onda de la radiación utilizada: 

en caso de que Lambda$a"Cu", 

Kp-1.54178, DKP".00006, 

Kl •I .54051, DKI =.00006, 

K2•1 .54433, DKZ=.00006, 

Kb=l .39217, DKb=.00006. 

en caso de que lam~"CU", se introducen los valores al 

correr el programa en Interactivo. 

Nomero total de lineas en el patrón (N): 

NpaNkp, Npl =Np+Nld, 

Npl 2•Npl +Nk2, N•Npl Z+Nltb. 

Longitud de onda de la radiación a la que se normaliza: 

~ ·l Kp .. DS=DKp, Rna O 

Kl .. DS=DKI, Rn=.I 

K2 .. DS•DK2, Rn•.Z 

Kb .. DS=DKb, Rn=.4 
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Variables en la subrutina 16400: 

Nt'.imcro de combinaciones {T) de trfadas de índices para cada 

sistema cristalino: NchJd. 

Número de renglón de la matriz Q, que contiene el valor 

o:;:: que se le asigna a la primera JCnea base en el proceso 

de Indexación: Nlbonll. 

Nümero de llneas no Indexadas: Nlnl. 

Nllrnero de líneas si Indexadas: Nll. 

Nllrnero de combinaciones de Indexaciones debido a las 

opciones de triadas de índices para cada línea: Ct. 

Número de renglón de la matriz 1 que contiene el valor Q::. e 

con el que se cumplió la desigualdad (16) del capitulo V, 

para la primera opción: K, 

para la sogi:nda opción: U, 

para la tercera opclóno V. 

Valor de los parámetros reclprooos base: 

( a:b ) Aor, ( a:.W ) Amax. ( a:ma:d ) Audn, 1' 

( b:. l Do.-, ( b:.W J ema.c, ( b:...., J Bmln, tt 

( e :b ) Cor• ( e :IDU) ) Cmax. ( e :mu) ) Cmln, ttt 

Número de valores de o•xp diferentes asignados a: 

la primera línea base: ~... t 

la segunda llnea base: Nlb2, tt 

la tercera llnea base! NlbJ, ttt 

t par• to.IN '" dstcmu. 
tt para \odotl los •lslema• exc.plo <:Ubico. 
ttt sdlo para •I •l1tmwa ortorrómbleo. 
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Variables utilizadas en la subrutina para calcular los 

parámetros de red con UNA, SIETE o TODAS, las combinaciones 

de Indexaciones: 

NWnero de combinaciones de lndeaxclones con las que se 

desea calcular los parámetros de red: Ctl. 

Ndmero de opción para las Uneas que tienen . más de una 

opción de triadas de Indices: Noc. 

N1lmero de combinación del número de combinaciones de 

Indexaciones: bina. 

Nmnero de combinación para la Impresión de la tabla VII, 

que va en grupos de 7 en 7: Ordln. 

v) Matrices: 

Número de linea en pellcula: Nplc{Z,100): 

Nplc(l 1U= Número de llnea en pcllcula, de introducción. 

Nplc{2,0• NWnero de Unea en pellcula, ordenad1>. 

Longitudes de arco experimentales: Se(2,1 OO): 

SeU ,U• s:;i. 
Se(2, U= As:;~. 
Angulo de Bragg: Th{4,IOO): 

Th(l ,í);:z a:;i. 
Th(Z,0• lle:;~. 

Th(J,0= a;;~ + Ae;;i. 
ThC4,0:a a;;i - Aa:;i . 

l'w1clón seno: Sth{6,l 00): 

Sth(l ,l)• Senca:;ii, 

Sth{2, O• ASen{a:::l. 

Sth{3,ll= sen'ca;;~1. 

Sth{4,0= ASen2(9:=~), 

Sth{S, O= Sen
2
Ce:;:> normalizado, 

Sth(6,l)• ASen2{e:;i> normallzado. 

Distancia lnterplanar experimental: Dexp(6, 100): 

DexpU,O• d:;:. Dexp(4,(~a Ad:;: ordenado. 

Dexp(2,tl= dd:;~. 

Dexp(3,0= d:;~ ordenado, 
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Peso para calcular los parámetros de red: Peso(l 00): 

Peso(L)= 1 /ASen2<e:,;~> normalizado. 

Valor Q experlmenta1' Q(l 0,100): 

Q(l ,U= o:;~. 

Q(Z,l)= Q:;~.mar, 

Q(3 ,l)= Q:;~·mln, 

Q{4,l)= A+Q::~ , 

ots.n- A-o:;~ . 

Vaior Q calculadv, 

ordenado, 

Q{7,l)= Q~;~,max ordenado, 

Q(S,ll= Q:;~.mln ordenado, 

Q(9,L)= A+Q:;~ ordenado, 

Q(l 0,0= A-Q:;~ ordenado. 

con la primera triada de Indices optativos: Qc1(4,l 00): 

Qcl(l,l)= o:~c. Qcl(3,l)• o::~c,mln. 

Qcl(2,ll= Q~=~º"""", Qcl(4,0= AQ~=~°. 
con la segunda triada de Indices optativos: Qclu(4,100): 

Qclu{l,l)= o::~. Qclu(3,ll= Q~=~·mfn. 

Qclu(Z,ll= Q~:~·mar, Qclu(4,U= AQ==~· 
con la tercera triada de Indices optativos: Qclv(4,100): 

QctvU,U• o~:. Qclv(3,ll= o::·m1n. 

Distancia lnterplanar calculada, 

con la prlmt:ra triada de indices optativos: Dcl(4,100): 

OclU ,U• o::c. Dc1(3,U• o;;~c,mtn. 

Dc1(2,ll• o::~c,rnox. Ocl(4,[)m AD::~c. 
ron la segunda triada de indices optativos: Oclu{4,100}: 

DcluU ,ll• o::~. Dclu{3,ll• o;;~·men. 

Dclu(Z,U= o:~~·max. Dclu(4,ll= AD~:~-

con la tercera triada de Indices optativos: Dclv(4,100): 

OclvU ,ll= o;;~. Dclv(3,ll~ o~:~·mln, 

Dclv(Z,U= n::~·mcir. Dclv(4,0= AD:~:;. 
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Diferencia entre Q:;: y Q=~c: Dlfq(4,100): 

Difq(l ,U• Q;~ -· Q::~c. otrqC2,tJ-= Q;;i•rnc.tX - Q:=~c.mtn. 

Dlfq(4,U .. ACQ:~-Q::cl, Dirq{3,L) .. Q:;~·mfn - Q::~c.max. 

Diferencia entre Q::~ y Q=;~: Dlrqu(4,l 00): 

Otrqu(l ,0111 Q;;~ - Q::. Dlfqu(2,l)• Q:;~·mctr -Q:;;=.min. 

Dlfqu(4,U• ACQ::-o::~),DJrqu(3,U= Q:;i•men - o::.max. 
Diferencia entre o:;~ y Q~:: Difqv(4,l 00): 

Difqv(I ,U• Q:;i -o::. 01fqv(2,U• Q:;~·IMX - o:,::;.mln, 
Dlfqv(4,U• A(Q::i-o::::).Dlfqv(3,L}"' o:;~·mln - o::~.mJx. 

Diferencia entre d:;~ y d;~c: Otrd(4,100): 

Difd(l ,L)= d:;i - d;:;,c. Dird(2,LJ= d:;i•max - d:;~e.mln, 

Dlfd(4.0• A(d:;i-d::c), Difd(3,L}a d:;i•mln - d::~c.max. 

DJferencla entre d:~ y d;~: Dtrqu(4,100): 

DifduU ,U-= d:;i -d::. Dlfdu{2,0= d:~·mar_ d::.ml11, 
Difdu(4,U== A(d:;i-d::>. Olfdu(3,0• d:~·mlll_ d::~.mc.r. 

Diferencia entre d:: y d::: Difdv{4,l 00): 

Difdv(l,L)a d:;i -d::. Difdv(2,t)= d::i•miu_ d::~.nlln, 

Dlfdv(4,L)= A(d:;~-d::J. Difdv(3,0~ d::i•mln_ d::~.max. 

Indices HKL y valores o;:c, 1(7 ,1880): 

ICl ,IJ• H, 1(2,IJ= K, 1(3,IJ• L, 

1(4,LJ .. H2+K2+L2
, (sólo para el sistema cúbico), 
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1(5,ll• 

1(6,1)= 

(H2 + Kz+ Lz)a .,2 • .. 
z z •2 z • 2 

(H + K )a
0

b+ L cob" 

(H 2+ HK+ K 2 Ja"
2

+ L 2c,¡z, .. .. 
Hza"z + Kzb•z + Lzc"z • 

ob cib ob 

z' 
(H 2 + K2+ L 2 )a" (ma.rJ. .. 

z z • 2 z • 2 

CH + K )a Cma.rl +Le Cmaxl. 
ob ob 

cúbico, 

tetragonal, 

hexagona 1, 

ortorrómbico. 

cübico, 

tetragonal, 

z z • 2 z •2 

(H + HK+ K )a
011

(ma.rl + L c
0

b(max), hexagonal, 

H2 a"
2 

(1110.rJ + r!'b"
2 

(ma.r) + L2c"\ma.r), ortorr6mblco. 
oo ob ob 

1(7,!l• 

(H 2 + K2+ L2 )a~ Cm in J, .. 
(H2 + K2 )a"

2
(mln) + L2c"\m1nl, 

ob ob 

z z•2 z•2 

{H + HK+ K )a
0

b(mfnl + L C
0

b(mln), 

cdbko, 

tetragonal, 

hexagona 1, 

En los sistemas tetragonal y hexagonal: Y(3,70l y R(l l): 

YU ,!l• H, Y(Z,ll~K. RUl•L 

Y(J,ll•W + K2, (tetragonal), H' + HK + K2
, (hexagonal). 

En el caso de que Rulprln•2, Indices de cada linea: 

primera opción de Indices: lnx(J,l OOJ, 

segunda upclón de Indices: lnxu(J,I OOJ, 

tercera opción de Indices: lnxv(J,l OOJ. 

Función NeJson-Rlley: Funr(Z,l 00), 

Función delta: FundlZ,l OOJ, 

Función Nelson-Rlley normalizada: Funrn(2,l 00), 

Función delta normallzada: fundn(Z,l 00). 
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Valores de los parámetros de red para encontrar los valores 

máxlmo y minimo: 

Ao!2,I 00), Bo(Z,I 00} y Co(2,I 00). 

flSWnero de opcion~s de triadas de Indices de cada Unea: 

Nop(IOO). 

NWnero de opciones de tria.das de indices en cada 

comblna.clón de 1ndexaclones para cada Jinea: NopiU 00). 

Número de f'englón de las Uneas que tienen más de una 

opción de triadas de Indices: YHI 00). 

No.mero de opción en el cá.lculo de parámetros de red para 

cada combinación de indexaciones: OrdJ(l <JO), 

Indices HKL para det~rminar la red de BravroJs: BCJ.100). 

R'!d de Bravals para cada comblnac16n de indexaciones: 

Red$000}. 

NWnero de renglón de la matriz 1, que Identifica la triada 

de lndlces con la que se cumplió la desigualdad (16) del 

capitulo V, para las tres opciones: Nhkl(:J,100). 

NWnero de triada de indices que se permuta en las 

combinaciones de fnd~xaclone!i: Nhklu(lOO). 

N6mero de triada de Indices para cada linea para cada 7 

combinaciones de Indexaciones: lhlddl 00,l 00). 

N6mero de trfada de Indices para cada combJnacldn de 

Indexación: Nhldl(3,l 00). 

Valor del parámetro de red para e1 sistema cúbico calculado 

con la primera opción de Indices: Aoon(Z,l 00), 

con la segunda opción de Indices: Aoun(Z,I 00), 

con Ja tercera opción de fndlces: Aovn{2,100). 
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Coeficientes del sistema de ecuaciones para calcular los 

parámetros de red base: M(4,4). 

T~rminos constantes del sistema de ecuaciones: 5(5,2). 

Mitad de Jos coeficientes del sistema de ecuaciones para 

calcular los parámetros de red: C(6,6). 

Coeficientes del sistema de ecuaciones para calcular los 

parámetros de red: F(S,S). 

Menores de los sistemas de ecuaciones: K(4,4). 

CoefJcientes del sistema de ecuaciones para la subrutina de 

c4lcuto de determlnant~ 

ecuaciones: 0{6,6). 

solución del <:ilstema de 

Solución del sistema de ecuaciones: X(S,l ), 

vll Diagrama de flujo: 

El programa INXPAR se divide en S ramas principales: 

l. Introducción de parámetros y datos. 

11. ctlculo de ángulos de Bragg, distancias lnterplanares y 

valores Q experimentales. 

111. 1ndexacl6n del patrón de difracción. 

IV. Cálculo de parámetros de red por el m6todo de Cohen. 

V. Determinación de la red de Bravals. 

Todas lllli subrutinas necesarias son Internas al programa. A 

continuación se muestra el diagrama de flujo de cada una de 

las ramas mencionadas con sus subrutinas. El proceso de 

Indexación de los sistemas tetragonal, hexagonal y 

ortorrómblco son similares por lo que sólo se muestra el 

diagrama de flujo para los sistemas tetragonal y hexagon~l. 

229 



Diagrama de Flujo de INXPAR 

Rama I.a 

lntro1ucclOn de paré.r.ietros y datos. 

OPEN Param.Ent$ FOR 
INPUT AS FILE 12 
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INPUT 12, Rulprln$ 
CamaraS 
Lambda$ 
Eds 
Kp$, Nkp 
Kl $,Nkl 
K2$, Nk2 
Kb$,Nkb 
LambdanorS 

A 



Kp•l. 24178 
Kl •l. 54051 
K2•1. 54433 
Kb•l .39217 

A 

NO 
Dkp•0.00006 ~--·~ 
Dkl •O. 00006 
Dk2•0. 00006 
Dkl •O, 00006 

Np•Nkp 
Npl •Np+Nkl 

Npl ZaNpl +NkZ 
N•Npl Z+Nb 

INPUT Da tos. EntS 

OPEN Datos. EntS' FOR 
INPUT AS FILE 13 
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INPUT Kp,Dkp 
Kl ,Dkl 
K2, Dk2 
Kb,Dkb 

B 



B 

INPUT Sa 11 da$ 
OPEN Sa 11 da$ FOR 

OUTPUT AS FILE 14 

23Z 

Ml=l 
MZ=Np 
K$="K aira p" 



INPCIT 13, 
Nplc(l ,ll 
So 1 l, I l 
So(Z, I l 
lnx( 1, ll 
ln"'(Z, l) 
lnxl3, ll 

Subrutina 1410 

l: Mi -t M2 
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INPlIT 13, 
Nplc(l, I l 
So (l. l l 
So (2, 1 l 

-> D 

e 



E 

Nop(l-1 )•Z 
lnxv(l 1 t-1)•lnx(1,0 
lnx•(Z, t-1 J•Jnx(Z,O 
lnxY(3,t-l J•tnx(3.0 
l•l-l 

D 

Nop(l-2)•3 
!nxv( l, t-ZJ•tnx(l ,lJ 
lnxv(2, t-ZJ•fnJ('.(2,0 
l nxY( 3, l-Z)•lnx(3,l) 
t•l-2 

C Nplc(Z, ll•Nplc(l ,!l ~------' 

Next l 
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Subrutina 18000 

Creación de archivo de parámetros de entrada. 

OPEN Param. Ent$ FOR 
OUTPUT AS FILE #B 

lnput Param. Ent$ 18000 

INPUT 
Eds, 
Nkp, 
Nkl, 
Nk2, 

PRINT #8, 
Rulprln, 
CAMARA$, 
RadlaclonS. 
Lambda$, 

SI 

INPUT Lb! 
PRINT IS, Lb! 

INPUT IHpZ, 

Nkb, 
LambdanorS, 
Siscr!sS, 
LtsnS, 

Rulprln, 
CAMARA$, 
Rad i ac i onS, 
Lambda$, 

SI 

~~~~ l~~p~Hp2, t-<---""·"'-º<:~ 
1Kp2, 1Lp2 

GLOSE 18 

Return 

23S 

NO 

INPUT Lb, 
Nt, Imax 

PRINT IB, Lb, 
Nt, Imaic 

8 

Eds, 
Nkp, 
Nkl, 
Nk2, 

INPUT 
Lb!, 
Lb2, 
LbJ, 

Nkb, 
Lambdanor$, 
Slscrl'i$, 
LbsnS, 

PRINT #8, 
Lb!, 
Lb2, 
LbJ, 

INPUT lHpl, 
!Kpi, !Lpl 
PRINT #8, !Hpl, 
IKpl, ILpl 

INPUT lHpJ, 
IKpJ, ILpJ 
PRINT IS, lHpJ, 
lKpJ, lLpJ 

INPUT todas$ 
PRINT 18, todas$ 



11000 

Subrutina 18400 

Creación de archivo de datos. 

INPUT Nplcl 1 ,KI, 
Sc(l,K). Se(2,Kl 
PRINT 18, Nplc(l ,KJ, 
Se(Z,K), Se(Z,K) 

Nplc(Z,K)•Nplc(l ,K) 

INPUT lnx(l,K), PRINT 18 Jnx(l.K}, Next K ] 

lnx(2,K), lnx(2,K), 
Inx(3,K) lnx(3,Kl 

236 

Return 

•• 

Nop(K-2 J=J 
lnxv(l ,K-2l=lnx(l ,Kl 
Inxv (2, K-2 l-=1 nx{2, Kl 
1 nxv (J ,K-2 )=I nx(J, Kl 

Nop(K-2 l=J 
lnxv(l ,K-2.)•lnx(l ,K) 
lnxv (2, K-2 J=Inx(2, Kl 
lnxv (J ,K-21=1 nx(J, Kl 



Rama II 

Cálculo de ángulos de Bragg, distancias lnterplanares y valores Q. 

11 l: l -+ N 

Th(l, !)•So (1, l )/(Z.J) 

Th(Z, l )•So (Z, l )/(Z· J) 

Th(3, l)=Th(I, l )+Th(Z,l) 

Th(4, ll•Th(l. ll-Th(Z,I) 

Sth(I, l )•SEN(Th(I, l)) 

Sth(Z, t)~ISEN(Thl3,l))-Sth(l ,l)l 

Sth(3, l )•SENCTh(l, lll" 

Sth(4, l )•ISEN(Th(3, l) l'-Sth(3, I) 1 



A 

AO=Np+l 
NO•Npl 
K4~KJ 

D4•Dkl 

L: 1 -+ N 

Dexp(:l, L )•Dexp( 1. t J 

Dexp{4, L )aDexp(2, t} 

Q(6, ( 1=1)(1 ' ( 1 

Q(7, ll=QCZ, 11 

Q(B, ll•Q(J, l 1 

Q(9, ( l•Q(4, 11 

Q(JO,l)=Q(S,11 

Dexp (5, l J•Dexp ( 3, L) +Dexp(4, L J 

Oexp{6, L )""Dexp(3, L )-Dexp(4 1 L) 

Next t J.b 

238 

AO•Npl +I 
NO=Np12 

K4•K2 
D4•Dk2 

AO•Npl 2+1 
NO•N 
K4•Kb 
04•0kb 



S! 

Sub 

Ord 

Subrutina Ord 

NO 

~)=Q(6,J) 

... slgnlflca que de Igual manera 
se ordenan: 

Next 1 

Q(7,I), Q(8,I), Q(9,I), Q(lO,I), Dexp(3,I), Dexp(4,I), 

Th(I , 1), Th ( 2, 1), Th ( 3, 1 1, Th( 4, 1), 

Sth(3,I), Sth(4,I), Sth(S,!), Sth(6,I), Peso(!), Nplc(Z,I), 

Funr(l,I), Funr(Z,!), Fund(l,!), Fund(Z,11, 

Funrn(l,L}, Funrn(2,tl, Fundn(l,t), Fu~dn(2,L}, 

y si Rulprin•2, tamblc!n se ordenan: 

lnx(l,IJ, lnx(Z,I), lnx(3,[), lnxu(l,!), lnxu(2,l), Jnxu(3,!I, 

lnxv(l,I), lnxv(2,!), lnxv(3,I) y Nop(!). 

239 



Subrutina 16400 

Sub 
16400 

St h(S, l )•Sth(3 ,l) 

SI Sth(S, l )=Sth!3,l) 

H2=SEN(Th(3, l) 11 

H3•SEN(Th(4,1 ))' 

Sth(5,l)•(KS/K4) 2 Sth(3,I) 

H2•( (KS+DS )/(K4-D4 J l 'SEN(Th(3, o)' 

H3•( (KS-DS )/(K4+D4) 12 SEN(Th ( 4,())1 

Sth(6,l)•IH2-Stb(5,IJI 

Peso(l)•l/Sth(6,lJ1+-~~~~~~~---' 

Q( 1, lJ•4· Sth(5, 1l/(KSl1 

Q(Z,ll•4·HZ/(K5-DS) 2 

Q(3,ll•4·H3/(K5+D5) 1 

Q(4, !l•IQ(2, I J-Q(l, I) 1 

Q(S, !l•IQ(3, l J-Q(l, I) 1 

Dexp(l, I )•t lrorr:TI 

B 

240 



B 

Dexp(2, ÍJ=ll/~ - Dexp(l ,IJI 

FunrC 1, 1)=FNR(Th(I,1)) 

F'und(J, 1 )=F'ND(Th(l, L)) 

F'unrn ( 1 , 1l=F'unr(1 , 1 lCKS/K4 l 

Fundn(I, IJ=F'und(J, llCK5/K4l 2 

Zl =FNF'(Th(4, 1) ·COS(Th(4, L)) 2 /2 

F'unrC2, L l=IZJ-F'unrC 1, L l 1 

Z2•1 O· f'NF'CTh (4, L)) · SEN(2·Th(3, 1) ) 2 

F'undn(2, 1l•IZZ-F'und(J,1) 1 

Z3=Zl·(K5+05)/(K4-04) 

Funrn(2,ll•IZ4-Funrn(l,lll 

Z4=Z2·1CKS+DS)/(K4-D4)) 2 

Fundn (2, 1 )• IZ4-Fundn( 1 , 1) 1 

Funrn(I, 1 )•F'unr(J, L) 

Fundn(l ,IJ•F'und(I, 1) 

Funrn(2,L)Rfunr(Z,LJ 

Fundn(2, 1 )=F'und(2, L J 

241 

SI 

Next 1 

Return 



Rama l.b 

Introducción de Parámetros. 

INPUT #2, 

SI 

·SI 

Lbl , Lb2, Lb~ 

242 

INPUT #2, 
Lbsn$ 

INPUT 12, 
Lbl 

A 

e 

e 



INPIIT IZ, 
Nt, lmax 

SI 

e 

Sub 
6500 

243 

e 

•z. 
!Kpl, !Lpl 

12, 
!Kp2, 1Lp2 

IZ, 
1Kp3, 1Lp3 

INPUT IZ, 
todas$ 



3400 

Rama m 
Proceso de lndexaclón 

Sistema COblco 

1(4,Nchkl l=H 2 +K2 +L2 

Next H Next K Next L 

244 

1: 1 -> Nchk 1-1 

L4=1(4,I) 

l(4, l)a[(4,j) 

1(4,j)=L4 

Ll•l(l,I) 

1(1, l)•I ( 1, j) 

1( l ,j )•Ll 

LZcl(Z, 1) 

l(Z, ll•l (Z,j) 

1 (2,jl=LZ 

L3•H3, ll 

1(3, l)al (3,j) 

1 (3,Jl=L3 

Ne><t 1 

A 

Next J 



e 

245 

Aor•Q(6,l)/1(4,J) 

Amax=Q(7, I )/1 (4,Jl 

Amln=Q( 8, 1 l/1 ( 4,j) 

f 



F 

K: 1 -> Nchkl 

1(5,K)•Aor· I (4,K) 

1(6,K)•Amax· 1(4,K) 

1(7 ,K)•Amln• 1 (4 ,K) 

Nhkl (K,y)•O 

246 

Next K 

PRINT No pertenece al 
s 1 stema S 1 ser Is$ 

Cambia de parámetros 
de entrada S/N 

z 

4350 

11 



Subrutina de Indexación. 

K: 1 -> Nchkl l ndex 

A A 

B 

B 

e 

y 

H 

247 



K: K+I .. NchkI e 

D 

D 

E 

E 

NI faO y: 1-> N K: 1 -> Nlnl 

10000 Next Y 

NI i=Nll+I Next K 

248 



Rama 111 

Proceso de Indexación 

Sistemas Tetragonal y Hexagonal 

4510 

Nchkl 1=0 

K: O-+ lmax 

H: K 4 lmax B 

Nchkl l•Nchk 1 l+l 

Y(l ,Nchkl i l•H 

Y(Z,Nchkl i l•K 

Y(3,Nchkl 1 )•H'+HK+K' Y(3,Nchkll)•H' +K' 

B 

A 

249 

A 

t: 1 -> Nchkll-1 

J: t+l -> Nchkl l 

Ll•Y(3,j) 

Y(3,ll•Y(3,j) 

Y(3,j)•Ll 

LZ=Y(l, 1 l 

Y(l, ll•Y(l ,J) 

Y(l, Jl•LZ 

L3•Y(2, !) 

Y(Z, I l•Y(Z,Jl 

Y(2,JJ•L3 

e 



(: 1 ~ lmax+l e 

Nchicl=O 

m: l-> Nchkll-1 

l: 1 ~ lmax+l 

1(2,Nchkl)•Y(2,m) 

1(3,Nchkl )=R(l) 

1(4,Nchkl)=Y(J,ml 

9000 

Nlbordl=l D 

250 



Nlbl=Nlbl +I D 
X 

V 

F 

r 

M 

E 

251 



M(J ,J JgY(J,gl 

M(J ,2J~R(f) 2 

M(2,J l•Y(3,h) 

M(2,2)gR(eJ 2 

MAT D=M 

D$="DET" 

252 

N 

H 

K H 



K 

H S(l ,l )=Q(S, !) 

Cor(Z)=X(Z,l) w 
Cor(Zl=X!Z,l) 

Z53 



Amin=Aor(l) 

w Amax=Aor( 1 ) 

Cmlni:zCor(l) 
K: 1 -> s 

Cmax=Cor( 1 ) 

SI Amln=Aor(K) 

Amax•Aor(K) 
s 1 

SI Cmf n•Cor(KJ 

Cmax·C:~r(KJ 
SI 

Nchk f •O 

L: 1 -+ lmax+l m: 1 ->Nchklf 

L 

Nchk 1 =Nchk l +l 1 ( 1 ,NchkJ J•Y( f ,m) 

1(3,Nchkl J=R( 1 J 1 (2,Nchkll•Y(2,m) 

IC4,Nchk1 J•YCJ,mJ 1 (5 ,Nchkl l=Y(J ,m) • Aor+R( 1 J 2 ·Cor 

u 1 (6,Nchkl J=Y(J,ml ·Amax+R( 1 l ·Cmax 

254 



u 

1(7,Nchkll=Y(3,ml·Amln•R(d ·Cmln 

L 

- H 

F" 

G 

4350 

255 



Rutina 9000 

9000 

Ct=Ct·Nop(y) 

Next K 

e 

A 

256 



A 

Next K 

B 

Next K 

B 

Nhklu(y)•Nhkl(l,y) B 

Next y Nlbordl•l Nli•N 

10220 

257 



Rutina 1 0000 

y: Nlbordl -> N 10000 

K=Nhkl(l ,y) Qc 1 ( 1 ,y )=I (5,K) 

Dcl(l,y)=lN 1(5,Kl Qc 1 ( 2, yl= 1 ( 6 ,K l 

Dcl(2,y)=1N 1(6,K) Qcl( l, yl=ll5,Kl 

Dcl(3,y)=lN 1(7,K) Qcl(4,yl=l 1(5,K)-1(6,Kll 

Dcl(4,y)•IDcl(2,y)-Dcl(l ,yl 1 Dlfq(l ,yl=Q(6,y)-1(5,Kl 

Dlfd(l ,yl=Dexp(3,yl-Dcl (1 ,y) Dlfq(2,y)=Q(7,y)-1{7,Kl 

Dlfd(2,y)=Dcxp(6,y)-Dcl{3,y) ~:.:: )=Q( 8,y l-1l6,Kl 

Dlfd(3,y)=Dcxp(7,y)-Dcl(2,y) D 1fq(4,y)=1 DI fq ( l , y l-Dl fq(2,y) 1 

Dlfd(4,yl=1Dlfd(l ,y)-Dlfd{2,yl 1 Nop(y)=Nop{y)+l 

A 

258 



U•Nhkl(2,yl O 

Delu(l ,yl=IN 1 (5,U) 

Delu(2,yl=IN 1(6,U) 

Delu(J,y)=IN 1(7,U) 

Dlfdu(l ,y)•Dexp(J,y)-Delu(l ,y) 

Dlfdu(2,y l•Dexp( 6, y )-De lu( J, y) 

Dlfdu(J,y l•De:<p( 7, y )-De lu(2, y) 

Dlfdu(4,y)= 
1Dlfdu(l,y)-Dlfdu(2,y)I 

e 

259 

A 

Qelu(l ,yl=l(5,U) 

Qelu(2,y)=l(6,U) 

Qelu(l ,yl=l (5,Ul 

Qe lu(4,y )•I 1 (5, Ul-1 (6, U) 1 

Dlfqu(l ,yl=Q(6,y)-l (5,Ul 

Dlfqu(2,yl•Q(7,yl-1(7,Ul 

Dlfqu(J,yl•Q(S,y)-1(6,U) 

Vlfqu(4,y)= 
IDlfqu(l ,y)-Dlfqu(2,y) 1 

Nop(y)=Nop(y)+l 



V•Nhkl(J,yl C 

Dclv(l ,yl=IN 1(5,V) Qclv(J ,yl=l(S,VJ 

Dclv(Z,yl=lN H6,V) Qclv(2,y)al(6,V) 

Dclv(3,yl•IN 1(1,V) Qclv(J ,y)=l(S,V) 

Dclv(4,y)•IDc 1v(Z,7)•De1 vil ,y) 1 Qclv(4,yl•1 I (5, V)-1 (6, Vl 1 

Dlfdv(l ,y)=Dexp(J,y)-Dclv(J ,y) Dlfqv(J ,yl=Q(6,y)-1(5,Vl 

Dlfdv(2,y l=Dexp(6 ,yl-Dc Jv( 3, yJ DI fqv(Z, v J=Q(7, y l-1 (7, V) 

Dlfdv(J,yl=Dexp(7, y) •Do l v(Z,yl Dlfqv(3, yl=Q(S, y l-1 ( 6, V) 

Dlfdv(4,y)= DlfqV(4,y)= 
IDlfdv(l ,y)•Dlfdv(Z,y)I 1Dlfqv(l ,y)-Dlfqv(2,y) 1 

Nop(y l•Nop (y l +I 

D Ct=I 

260 



y: Nlbordl ~ N D 

K•Nhkl ( 1,yl U•Nhl(Z,yJ V•Nhkl(3,y) 

Nhklu(y)=Nhkl(l ,YJ 

~2,yJJ=ENTlNplclZ,y-lJ 
< y Ct=Ct·Nop(y) 

Nop(yJ=Nop(y-1 J 

10220 Next y 

261 





W3=(KS+D5) • J 

Aovn(2, ! )• IW3-Aovn( 1, l) 1 

e 

Continua con el cálculo d;-1 
las Ct comb i nac tones de 

lndexac l ones SIN 

END 

D 

LlNPUT Ctl: 

!:NA, SIETE 

o TODAS 

~~ IV 

IV 

263 

f(l ,U) 2 +l (2,U) 2 +!(3,U) 2 

4. ( s th ( 5. l ) -s th( 6. l) ) 

Next t 

LINPUT SI$ 

B 

LlNPUT 

<--A 

Cafl$: 
CAMBIO o F'IN 

F 

51 
11 

NO 

z 

D 



Rama IV 

Cilculo de parámetros de red por el m~todo de Cohen. 

IV 

y: Nlbordl ->N 

A 

11200 

NocaNoc+l 
Nhkll(l ,Noc)=Nhkl(l ,y) 
Nhkll (2, Noc l mNhk 1 ( 2, yl 

Nopl(Noc )=2 
VI (Noc)=Y 

SI 

R 

V=Nhkl (l ,y) 

._ ___ E 

Nbkll(2,Noc)=Nhkl(2,y)~~----' 
Nopl (Noc )=2 

264 



A 

aa: 1 -> Nopl(l) 

Yii•Yi (1 l 

Nhkiu(Yil) •Nhk 1!(aa,1 ) 

ab: 1 -> Nopl(2J 

Yll•Y 1(2) 

Nhklu(Yl 1J•Nhkl1( ab,2) 

bj: 1 -> Nopl(20) 

Yll•YI (20) 

Nhklu(YI 1) •Nhk 11( bj, 20) 

B 

10220 
r 

contlnO:a de la misma manera 

para ab, ... ,aj,ba,bb, ... ,bl 

hasta bj como se Indica. 

265 

Next ab 

Next aa 

y: Nlbordl -> N 

lhklc(y,KJ•lhklc(y,Ordin+6) 

L_ Next y 

Ordl(K)=Ordl(Ordin+6) 
Ao(l,Kl=Ao(l,Ordln+6) 
Ao(2,K)•Ao(2,0rdin+6) 

Bo(l ,K)•Bo(l ,Ordln+6) 
Bo(Z,KJ•Bo(2,0rdln+6) 

Co(l ,K)=Co(l ,Ordln+6J 
Cc(2,K)•Co(2,0rdln+6) 

Red$(KJ=Red$(0rdln+6J 
Ordln=Ordin+l 

Sl 

Next K b ina•b i na-6 



E. 

o 

P=Peso(y) 
C(l ,l )m+J{l ,V) 4 •P 
C(l ,2)=+l(l ,V) 2 "!(2,VJ2•p 
C(l ,3)•+l(l ,VJ'•¡(3,v¡2•p 
C(l ,4)=+1(1,VJ2•Fundn(l ,y)•p 
C(l ,Sl=+J(l ,VJ2•sth(5,y)•p 
C(2,2)=+1(2,V) 4 •P 
C(2,3)=+!(2,Vl 2 "1(3,V) 2 "P 
C(2,4)=+1(2,VJ2•Fundn(l ,y)•p 
C(2,5)=+1(2,V) 2 •Sth(5,y)•p 
C(3,3)•+1(3,V)'•p 
C(3,4)=+1(3,V) 2 "Fundn(l ,y)•p 
C(3,S)=+l(3,V) 2 "Sth(S,y)•p 
C(4,4)=+Fundn(l ,y) 2 "P 

Q 

E 

s 

E 

Return <--- R 

Pa:Pe&o(y) 
C(l ,1 l=+l{4,VJ'•p 
C(l ,2)•+l(4,V)"Fu,1dn(l ,y)"P 
C(l,3)•+l(4,V)"Sth15,y)•p 
C(2,2l•+Fundn(l ,y) •p 
C(2,3)•+Fundn(l ·r>"Sth(S,yl"P 
C(3,3)•+Sth(5,y) •p 

---> F 

P=Peso(y) 
C(l ,1 )•+!(4,VJ'•p 
C(l ,2)=+1(4,Vl"l(3,VJ2•p 
C(l ,3l=+l(4,VJ'•rundn(l ,y)•p 
C(l ,4)=+1(4,V)"Sth(S,y)"P 
C(2,2l=+l(3,VJ'•p 
C(2,3l•+l(3,vl'•rundn(l ,y)•p 
C(2,4)•+1(3,Vl 2 "Sth(S,y)•p 
C(3,3)=+Fundn(l ,y) 2 "P 
CC3,4l=+Fundn!l ,rl"Sth(S,yl"P 
C(4,4l=+Sthl5,yl •p 

C(4,S)=+Fundn(l ·r>•Sth(S,y)•p !--~~~~~--> 
C(S,S)=+Sth(S,y) •p 

F 

266 



F 

B(l ,E9l=I(l ,V) 
B(2.,E9l=1(2.,Vl 
8(3, E9 )=I (3, V) 
E9•E9+1 
lhklc(y,blnal=V 

G 

G3=(AO'GI ) 2 /(3'A02+co2> 

G4=(CO'G2.) 2 /(Z7'A0 2 +3'C0 2
) 

GS=~ G3+G4 

R9=3/(2.J3+(C0/A0) 2 

A9=Z'IBO/n'ATN(R9/~ 
G6•(3'CO''Gl ) 2 /(4'A0 6 '(3(AO/COJ'J3¡ 

G7=(3'CO'G2.) 2 /(4'A0'(3+(CO/A0) 2
)

3
) 

G8::1~ G6+G7 

G9=2•Gs•1so1(n•~ 

Ao~J 3•AO~C~ 
Ao(l ,blna):aAO 
Ao(2.,bina)a.GS 
Co(l ,blnal•A9 
Co(Z,blna)=G9 

2.67 

Ao(l ,blna)sao 
Ao(2.,blna)•CS 

Ao(I, b 1 na )•AO 
Ao(Z,blnal•GS 
Bo(l ,blnal•BO 
Bo(Z,blna)•G6 
Ca( 1, b lna )=CO 
Co(2.,blnal=G7 

Q 

Q 



Subrutinas 15000 y 15400 

Cálculo de parAmetros de red de los sistemas cO.blco, 

tetragonal y hexagonal. 

15000 

A 

15400 

A e 

268 

C2..,WO 
MAT D•F 
DS•"DET" 

xo-z 

Al>:aX(l, 1) 

a o • K S / .f4i"A'I' 
PZ•CZ/C( Z, Z) 

C3•( NI l •Z 1 •cz •pz 
C4=fCT7C3' 

Return 
D 

e 



e 

C4=WO 
MAT O=F 
OS•"SOL" 

X0=3 

K(l-1,J-1 l•C(l,Jl 

Next J 

CS•WO 
P2=C4/CS 

C6•(Nl1=31°C4•Pz 

O 

O 

269 

C7=l C3/C6 

KI 1 ,1l=C(1 ,1) 
K(l ,Zl=C(l ,3) 
K(2,1 l=C(J,1 I 
K(2,2l=C(J,31 

CB•WO 
PJ=C4/C8 
C9=(Nll=Jl'C4°P3 

GO=.f57C9 

NO 

MAT O=K 
0$="0ET" 
X0=2 

NO 

Gl .Jos•/( 4ºAl l+(KS'C7) 2 /(l 6ºAI'I 

Gl .J 05 2 /(3ºAI l+(KS°C7 1 2 
/{l ZºAI 'l 

Gz-J os•/( 4•c1 l+(KS 'GO 1 2 /(16ºCI '1 

Return 



Rama V 

Subrutina para determinar la red de Bravals. 

rt •O. F2•0. F3a0, l: O ~ NI 1 
F4•0, FS•O, F6=0, F7a0 

J2•(B(2,l)+B(J,lll/2 - ENT((9(2,ll+B(J,l)l/2) 

J9= ( B ( 1 , l) +B ( 2, l l +B (J, l) l 12-ENT( ( Bll , 1 l +B ( 2, l l +O ( J, l l ) 12) 

NO 
A 

270 



R2= (-e ( 1 , I) +B ( 2. i) +B ( 3, ll )/2-ENT( -( 9(1 , I) +8 (2. i) +8 ( 3. i) ) /2) A 

F6•F6+1 B 

R3•( 8( 1 , 1)-0(2, 1)+8 (3, I) )/2-ENT( (8( l, 1)-8(2, I) +8(3, i) l/2) 

F7=F7+1 

>+-------.-- B 

Red$(bina}•"A" U 

Red$(blna)•"B" U 

Red$(blna)•"C" U 

Red$(blna)•"F" U 

Red$(blna)•"R" Red$( b ina)•"P:' u 

Return .--- U 
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vlll Archivo de salida. 

El programa INXPAR crea un archivo de salida que contiene 

los parAmetros y datos de entrada, ast como los resultados 

del progi"ama. A contunuaclón se da una l'.sta del contenido 

de este archivo en el orden que aparecen estos datos. 

- El nombre del programa, los nombres de los archivos de 

parAmetros y datos de entrada utllizados para correr el 

programa. y el nombre del archivo mismo. 

- Las condiciones experimentales leidas del archivo de 

parámetros de entrada: Cámara utllizada, radiación del 

tubo de rayos X y número de t:qt:lsgrafla dt: 

Deblje-Scherrer. 

- 1 a Tabla l, Longitudes de ondll utilizadas, que i::ontiene 

la longitudes de onda c!9 las componentes de la radiación 

utlllzada, K¡¡ (K aira-p), Ku
1 

(K alfa-1 ), K«
2 

(K alfa-2) 

y KtJ (K beta). Su lncertidwnbre, y el número d~ lineas 

medidas con cada una de ellas. Al rtnal de esta tabla se 

especifica la longitud de onda usada para normalizar lns 

longitudes de arco experimentales. 

- La Tabla JI, dividida en cuatro seclones para las lineas 

medidas con cada una de las longitudes de onda. La tabla 

contiene el n6mero de linea en pellcula y tas longitudes 

de arco experimentales (Sexp ± &Sexp), leidos del archivo 

de <latos de entrada. l.o'I éngulos de Bragg, 

(Theta f &Theta) caleoJlados de las longlt1Jdes de arco 

experlmer.tales y las distancias lnterplanares 

(dexp ± &dexpl calculadas a partir del ángulo de Dragg 

experimental. 

- La Tabla 111, Funciones calculadas a partir de 

Sen(Theta), muestra los valores de los sen2 a normalizados 

y no normalizados, y los valores de Q experimentales 

(Qexp :t &Qexp) ordenados de menor a mayor. 

- ParAmetros de entrada que especifican: el slstem:i 

cristalino a probar; la opción de la rutina principal 

utllizada; la opción de Introducir lineas experimentales 

como lineas base, y en su caso las lineas y los indices 
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introducidos; el número máldmo {Nt) de lineas toleradas 

sin identificar; el valor mAs alto (lmax) de los Indices 

por asignar, y los nCJmeros en pellcula de las llneas 

cxperhncntalcs que se utilizaron como lineas base. En 

caso de que RuiprinS="Par'" únicamente se especifica el 

sistema cris+..alino. 

- Las Tablas IV y V, que muestran los Indices asignados a 

cada una de las lineas experimentales. En la tabla IV 

aparecen los .atores de QcaJc ± &Qcalc, calculados con 

los lndlccs optativos 1 parámetros reclprocos base, y las 

diferencias entre las Qexp y las Qcalc, Qe-Qc ± &Qe-<lc. 

En la Tabla V aparece lo mismo pero con distancias 

lnterplanares. Si RuiprlnS="'Par .. estas tablas :oc omlte:n. 

- Las Tablas VI y VI', en tas que aparecen Jos valores 

utiliza.des en el cllculo de parámetros de r<!d. Estos son, 

los valores rte la funclon de Nelson Riley y funr.lón 

delta. los peso.; utllúados en el ~ocio de Coben, y, si 

el sistema es cO:bico, los \oalures de los parámetros de 

red calculados con cada uno de los indices optativos. En 

la Tabla VI se calculan valores de las funciones 

oormallzadas, y en la Tabla VI', no normalizadas. 

- El ntamero de comblnaclones diferentes de indexaciones, y 

la opción de calcular los parAmetros de red de UNA, SIETE 

o TilDAS las camblnaclones. 

- Finalmente, la Tabla Vil, donclo se muestran los 

~ de red y la red de llra•als encontrados coo 

cada una de las ccmblnaclones de lnd=ciones. 
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CAPITULO VIII 

APLICAC!ON DE LAS METODOLOGIAS DESARROLLADAS 

A SUSTANCIAS CRISTALINA CONOCIDAS 

! .- Objetivos. 

Durante el desarrollo de las metodologlas de lndexacldn de 

patrones de df/raccfdn de DebL)e-Scherrer y cdlculo exacto y 

precl.so de pardmetros de red, se utIUzaron medldas 

experimentales de sustancias cristalinas conocidas, ya que, 

tanto Jas Indexaciones como los valores de Jos parámetros de 

red aparecen reportados en las tarjetas del JCPDS. Comparando 

tales valores es posible evaluarlas. 

El objetivo de este capitulo e:s mostrar Jos aJcanccs de estas 

metodologlas por medio de la aplicación de los programas ALAEP 

e INXPAR a las medidas expe1·imentales. Ade1nás de ser eJemplo 

de como ut llfzar ambos programas. 

El programa ALAEP, que calcula medidas experJmentales Ubres 

de algunos errores sistemáticos, se utIIJza en general para 

todos Jos sistemas cristalinos, sin embargo el programa 

lNXPAR, que tanto Indexa patrones de difracción como calcula 

parámetros de red, tJene sOJo la opción de usarse para cuatro. 

Debe hacerse la aclaración de que tanto Ja metodologfa de 

Jnrlexaclón como Ja de cálculo de partunetros de red son Iguales 

para estos cuatro sistemas crJstalfnos pero que se divide el 

programa INXPAR debido a que las slmetrlas d~ cada uno de Jos 

sistemas da lugar a relaciones entre parámetros de red, 

Indices de reflexión y distancias fnterplanares diferentes, Jo 

que conduce a calcular parAmetros de red con diferentes 

fórmulas para cada uno de ellos. Conforme las slmetrfas de Jos 

sistemas cristalinos decrecen las ecuaciones se vuelven más 

complejas y el mismo prlncfplo de la metodologfa de 

Indexación, de ensayo y error, requiere tiempas largos de CPU 

lo que vuelve dificil su apllcadón. No sucede lo mismo en la 

metodologla de cálculo de parámetros de red, pero no se aplica 

para los sistemas monocllnlco y trlcllnlco. 
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l.bl pa.sos: a u-guir en la ~licaciOO. ;:a.-a cada uno de :os 

~lntmas C1'Ís.t41iW--s !..C:.l ?os s!g,;ie-~.!~: 

aJ tJtJHz.a.r el r::tetcdo de Dt~ije-S.cbe":"Ter, tal como se 

descri!:Jió en el tapitu~o i\'. ¡:.ara ot>tei;er u.."la equis.gr-afia 

de alu Ciill:fad_ 

b) lik'dlr la.s ~a.clones c:'ltn a.reos e in~""'Oducir estas 

med.Jdu en el programa AL'-EP usani..k> la opci.:in de ec.r-regir

J.A.g: fuentes de u:-or que s.eg<.m convengan. 

el Ullliza.r el programa lNXPAR para indexar el patrOn de 

dJír-aocj6n. a partir de las separ.c:iones entre a.reo 

corregld•s. obt<nldas por AL.AEP. 

dJ Utilizar este mismo programa. para ca.leular los parámetros 

de r'Cd con alta µrttis16n 1 exa..:titud. 

e) Comparar l:n resuJ~ con los valor-es N?OrtMbs en :as 

ta.·jetu del JC!'OS hasta donde sea posible de acuerdo a la 

¡:inclsl6o 1 exactitud alcanzados. 

2.- Muestras crista.Jlnas utiliza.das. 

Lb sus:u.neias crista.lit-.3.s utUízad.ts. asl como los sistemas 

crl1ta.Jinos a los que pertenecen 1 el nUmt:ro de tarjeta del 

JCPOS con las que se identificaron. se emmdan a 

continua.d6n. La razón por la que · se eseojleron estas 

sustancias. fue porque se C"OOtaba con elJa.s en el laboratorio. 

o Porque e-ra de lnetm su anaJisis para otros proyectos. 
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Fórmula Nombre Nombre Sistema 
qutmlca qutmlco ml neral cristal lno 

NaCI Cloruro de sodio Ha lita C6blco 

TIO OXldo de titanio Rutilo Tetragonal • 
SrCI ·6h o Cloruro de estroncio . • Hexagona't hidratado 

e Carbón Gr arito Hexagonal 

s Azufre Ortorrómblco 

3.- Resultad~ de la apllcaclón de ALAEP e INXPAR. 

A continuación se expone de manera concisa las caractertstlcas 

mAs relevantes al apllcar las metodologtas desarrolladas en el 

presente trabajo, a las '5U~tanclas cristalinas mencionadas. 

U Sistema cóbico. 

La muestra del NaCl se preparó por el método del capilar. 

El tiempo de exposición a los rayos X para obtener su 

equlsgrafla fue de 12 horas en cámara grande. Se utilizó 

radiación debida al Cobre sin filtrar .. Se obtuvo un patrón 

claro con 38 llneas observadas. La pellcula se Identificó 

con el número DS-513. Para correr el programa ALAEP se creó 

el archivo de parémetros de entrada, llamado AlaepNaCl.Par, 

con las siguientes opciones: corregir por los errores de 

radio, divergencia axial miis tamal\o de muestra y 

excentricidad; fnt.-oducir como medidas experimentales los 

centros de las lineas; tomar como Incertidumbre la 

resolución del vernier C.025 mm) miis la desviación 

estándar. 

Enseguida de los resultados de ALAEP se muestran el archivo 

de parámetros de entrada para lNXPAR. Las opciones 

utilizadas fueron indexar el patrón de difracción y 

calcular los parámetros de red, normalizar a la longitud de 

onda K
11

, no dejar ninguna linea sin indexar, y tomar 6 como 

valor mh:imo de .los Indices por asignar. Los resultados se 

muestran en el archivo de salida. llamado lnxparNaCl.Sat. 
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Archivo de parámetros de ALAEP para el ·NaCI. 

AlnepNaCl.Par 

Excentricidad 
C•n 
R+Sigm• 
o 

. 02s 
313 
1. S , . O:J 
1 ' . 012 
e. 4 , • :5 
49. e , . s 
132 • 2 

- 14Bi'B , . 01146 

El archivo de datos de entrada no so muestra ya que los 

mh:mos datos se encuentran en la tabla l del <trchfvo de 

datos de salida. Este últlml' se muestra a com.lnuacfón. 

Archivo de Sallda de ALAEP del NaCJ. 

AJaepNaCl.Sal 

CALIBRACION DE LONCITUDES Dli: ARCO PARA EQUISCRAFIAS DE POLVOS 
~AEP 

Nombre del Archivo de par•m•tras de entrad•: AlaepNaCl. Pu• 
Nombr• d•l Archivo d• d•to• d• entr•d•: At.epN•Cl. Dat 
Nombr• :fe ••t• Ar ch tvo: Al••pN.aCl. Sal 

Num del Nu11 de! C•ntro ! C•ntro ! Anc.ho de! Beparacion ! Centro Haz ! Centro Haz! 
p•r•J•! m•did•! D•r•cho ! lzquhrda! un ar<t:o t No runcional! l"r•n••hian! R•trorafll•! 
en pel! d/cada! Cd +- R/2! Ci +- Al~! " +- R ! Snfl +- A ! Ct +- R/:2 ! Cr +- R/:2! 

! pare Ja! Cmm> ! <mm> ! Cmm> ! <mm> ! Cwn> ! C11:n) -------------------------------------------------------------------! 
l. 4 ! 1 113. 600 ! 64. 200 ! . 130 49. 400 88. 900 
1. 4 ! :z 113. 600 ! 64. 200 ! . 130 49. 400 88. 900 
l. 4 ! 3 113. S7S ! 64. 200 ! . ISO 49. 373 ea. ee1 
1.4! 4 113. S7S ! 64. 200 ! . l:JO 49. 373 88. 887 
1. 4 ! 3 113. 600 ! 64. 200 ! . 130 '49, '400 se. 900 
l. 4 6 113. 600 ! 64. 200 ! . 150. ' 49. 400 88. 900 ! 
1 1 116. 300 ! 61. 500 ! . 1SO 54. ªºº ea. 900 
1 :z 116. 325 ! 61. 525 . 1SO 54. 800 se. 925 
1 3 116. 325 ! 61. 525 ! . lSO :54. 800 89. 925 
1 4 116. :lii!5 ! 61. 500 . 150 :5'4. 825 88. 912 
1 ~ 116. 300 ! 61. 525 . 1:50 54. 775 BB. 913 
1 6 116.325 ! 61. 525 ! . 150 54. eoo ea. 925 
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Continuación de la Tabla 1 del archivo AlaepNaGl.Sal 

2.4 1 117. :125 60. 325 . 175 57. 200 ea. 925 
2.4 2 117. 525 60. 325 .175 57. 200 ea. 920 
2.4 3 117. 525 60, 300 .175 57. 225 ea. 912 
2. 4 4 117. 525 60. 325 . 175 57. 200 ea. 920 
2.4 • 117. 525 60. 325 . 175 57. 200 ea. 925 
2. 4 6 117. 525 60.300 . 175 57. 225 88.912 
2 1 120. 700 57.175 . 300 63. 525 ea. 939 
2 2 120. 675 57. 175 . 300 63. 500 ea. 925 
2 3 120. 675 57.1~ . 300 63. 525 ea. 913 
2 • 120. 700 57. 175 .300 63. 52:5 ae. 938 
2 • 120. 675 :57. 175 . 300 63. 500 ea. 925 
2 6 120. 675 57. 175 .300 63. 500 ea. 925 
3. 4 1 129. 825 48. 025 . 175 81. ªºº ea. 925 
3.4 2 129. 825 48. º'º . 175 91. 775 ea. 939 
3 .• 3 129. 825 48. 050 . 175 81. 775 ea. 939 
3.4 4 129. BOO 48. 0~5 .175 01. 775 es. 913 
3 .• 5 129. 825 46. 050 .175 Bt. 775 as. 939 
3 .• 6 1:Z9.B25 48, 050 . 175 81. 775 ae. 9JB 
3 1 134. "450 43. 350 . 250 91. 100 ea. 900 
3 2 134. 450 43, 375 . 250 91. 075 es. 912 
3 3 134, 425 43. 350 200 91. 075 se. BBB 
3 4 134. 450 43. 375 • 200 91. 07:) ae. 912 
3 5 134. 450 43. 375 . 250 91. 075 ea. 912 
3 6 134. 450 43. 375 . 250 91. 075 88. 912 
5. 4 1 139. 575 38. 250 . 150 101. 325 BB.912 
•. 4 2 139. 600 39. 225 . 150 101. 375 ea. 913 
•. 4 3 l:J9. 600 38. 250 . 100 101. 350 ea. 925 
•• 4 4 139. 600 38, 250 . 150 101. 350 se. 925 
5. 4 5 139. 600 38. 250 . 150 101.350 ea. 925 
5. 4 6 139. 600 38. 250 . 150 101. 350 ea. 925 
4 1 142. 825 34. 900 . 150 107. 925 ea. 663 
4 2 142. 925 34. 975 . 150 107.950 ea. aoo 
4 3 142. 825 34. 875 . 100 107. 950 ea. 000 

• 4 142. 825 34. 875 . 150 107. 950 89.9!m 
4 5 142. 825 34. 875 . 100 107. 950 ea. 850 
4 6 H2. 925 34, S75 . 150 107.9~ ea. e'° 
5. 1 1 145. 450 32. 350 . 1:,0 113. 100 ea. 900 
5. 1 2 145. 47~ 32. 37:) . 150 113. 100 ea. 925 
•. 1 3 145. 475 32. 350 . 150 113. 1,5 ea. 913 
5. 1 4 145. 475 32. 350 . 1'50 113. 125 es. 913 
5. 1 5 145. 475 32. 375 . 150 113. 100 es. 925 
•. 1 6 145, 475 32. 350 . 150 S13. 125 88. 913 
5. 2 1 145. 600 32. 250 . 10:> 113. 350 es. 925 
•. 2 2 145. 625 32. 275 . 100 113. 3:.0 ea. 950 
o. 2 3 145. 600 32. 250 . 100 113. 350 ea. 9:;;z5 
o. 2 4 145, 625 :J2. 250 . 100 113. 375 88. 938 
o. 2 • 145. 625 32. 250 . 100 113. 375 a8. 938 
o. 2 6 145. 625 32. 275 . 100 113. 3:.0 ea. 9'º 
6. 4 1 149. 100 29. 600 . 12,· lle. 500 0a. 8,0 
6, 4 2 148. 100 29. 625 . 12:5 118. 475 se. 863 
6.4 3 148. 125 29. 625 . 125 118. 500 ea. 87' 
6, 4 4 148. 100 29.62:5 . 12~ 119. 47, ea. 063 
6. 4 " 14a. 100 29. 6:Z:i . 12!J 118. 47' ea. 863 
6. 4 6 148. 100 29. 625 . 125 118. 47!5 a8. 863 
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Contlnuacton de Ja Tabla I del archivo AlaepNaCJ.Sal 

6. 1 1 l!5:5.:l2!5 22. 600 .12!5 132. ó25 88.913 
6. 1 2 1!5~. 22!5 22. 600 . J.25 132. 62!5 88. 913 
6.1 3 1!5!5.225 22. !575 . 125 J.32. 6!50 88. 900 
6. 1 4 15!5. 2.50 22. 600 .125 132. 650 ea. 92!5 
6. 1 ' J.!5!5. 2.50 22. 57.5 . 123 132. 675 ea. 912 
6.1 6 15!5, 22!5 22. 600 .125 132. 62!5 88.913 
6.2 1 153. 400 22. 425 . 100 132. 97, 88. 912 
6.2 2 1!5!5. 400 22. 425 . 100 132. 975 ea. 912 
6. 2 3 155. 400 Oi?2. 400 .100 J.33. 000 se. 900 
6. 2 4 1.5!5. 400 22. 425 . 100 132. 975 88. 912 
6.2 ' 155. 4.-?5 22. 425 . 100 133. 000 88. 925 
6. 2 6 155. 400 22. 425 . 100 132. 975 se. 912 
8.4 1 1~5. 875 '" 825 

. 1'0 1~4. 050 ea. 950 
8.4 2 1!55. 975 21. 825 . 150 134. 151) 69. 900 
B. 4 o 155. 975 21.eoo . 150 134.175 ea. aee 
B.4 -. 155, 975 21. 825 . 1'º 13.tt. 150 ea. 900 
B. 4 ' 1,6, ººº 21. 825 . 150 134. 175 &a. 912 
8. • 6 155, 975 21.82!5 • 150 134.150 68, 900 
9. 4 1 J.63. 375 14.373 . 15('1 149, 000 as. 875 
9. 4 2 163. 375 14.400 .150 148. 973 ea. ee1 
9.1 3 163. 375 14. 400 . 150 148. 975 es. ee1 
9. 4 4 163. 375 14.400 • 1!50 148, 975 ªª· ee7 
9. 4 ' 163. 375 14. 400 . 150 14a. 975 ea. ee7 
9. 4 6 163. 375 14. 400 • 150 148. 97, 88. 887 
8. 1 1 164. 275 13. 475 . 1,0 1,0. BOO BB. 87' 
B.1 2 164, 300 13. 475 . 150 130, 825 ae. ese 
B. 1 3 164. 300 13. 475 . 150 "º· 92, ea. esa 
B.1 4 164. 275 13.475 . 150 150. 900 SS. 87:J 
B.1 ' 164. 300 13. 47, • 150 150. 82, ee. eae 
8. 1 6 164. 300 13. 475 . 150 150. 62!5 88, 888 
8.2 1 164. 52!5 13. 300 . 12' 151. 225 88.912 
8. 2 2 164. 525 13. 32, .12.:i 151.200 88. 92, 
8.2 3 164. ,2, 13.300 . 125 131.225 ea. 912 
8.2 4 164. !iOO 13.300 • 125 1'1. 200 ea. 900 
e. 2 ' 164. ,2, 13. 300 . 125 1:u. Oi?25 98.912 
8.2 6 164. 525 13.300 . 125 151. Zl5 88.912 
9. 1 1 172. 975 4. 875 . 150 168. 100 ea. 925 
9. 1 2 173, ººº 4. 850 . 150 168.1~ ea. 92:'1 
9.1 3 172. 975 4. 87:!: . 150 168, 100 es. 925 
9. 1 4 173. 000 4. 87!5 . 1:10 169. 1C5 ea. 938 
9. 1 ' 172. 97~ 4. 950 . 150 168, 125 BB.913 
9. 1 6 172. 979 4. 875 .150 168. 100 ea. 925 
9.2 1 173, 250 4.625 . 12, 168. 625 se. 938 
9.2 2 173. 290 4. 6C5 . 125 168. ó25 ea. 930 
9.2 3 173. 250 4. 600 . 125 168. 690 ea. 92' 
9. 2 4 173. 250 4. 625 . 125 168. 625 88. 938 
9.2 ' 173. 250 4. 6C5 . 125 168. 62, es. 938 
9. 2 6 173. 2,0 4.625 . 125 169. 62, 88. 938 

1J.4 1 184. :100 353. 42:1 . 10!5 168. 925 C69. 962 
13. 4 2 194. 475 353. 425 . 125 169, 950 269. 9:50 
13. 4 3 184. 473 353. 400 . 12:5 168. 925 268. 939 
13.4 4 184, 479 353. 425 . 123 168.9~ 268. 950 
13. 4 ' 184. 475 353. 425 . 125 168. 950 268. 950 
13.4 6 184. 475 353. 425 . 125 16e. 950 268. 9!50 
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Contlnu.acJ6n de la Tabla 1 del archh'o AlaepNaCl.Sal 

ll. l l 190. \75 347. 8'° . 150 157. 675 269. 013 
11. l :z 190.lSO 347.8SO . 150 lS7. 700 269. ººº 
11. l 3 190. 1:50 347. 850 . 150 157. 700 269, ººº 
11. 1 4 190, 100 347.8:W . 150 157. 700 269. 000 
ll. 1 5 190. 190 347. 875 . 150 157. 7;(:5 269. 013 
ll. l 6 190.175 347. 850 . 150 157. 675 269. 013 
11. :z l 190. 475 347. 550 . 125 157. 075 269. 013 
ll. 2 :z 190. 475 347. 550 . 125 157. 079 269. 013 
ll. 2 3 190. 4:W 347. 52:1: . 125 157. 079 268. 987 
ll. 2 4 190. 4:W 347. 5~ .125 157. 100 269. ººº 
ll. 2 5 190. 475 347. 550 . 125 157. 075 269. 013 
11. 2 6 190. 475 347. 5:k> . 125 157. 075 269. 013 
14. 4 l 191. 925 346, 325 • 175 154. BOO 268, 925 
14 ... :z 191. 550 34ñ. 325 .175 154. 775 268, 939 
14. 4 3 191. 550 346. 3:W . 175 154. BüO 268. 950 
14. 4 4 191. 5:K> 346. 325 . 175 154. Tt:t 268, 939 
14.4 5 191. 550 346. 325 .175 154. 775 26B. 939 
14. 4 6 191. 525 346. 350 . 175 194. 825 269. 930 
l:Z.I l 196. 800 341. 200 .150 1•4. 400 269. 000 
12. l :z 196. 775 341. 200 • 150 144. 4;z5 268. 98B 
12. 1 3 196. ªºº 341. 175 . 150 144. 379 269. 987 
12. 1 4 196, 800 341. 200 . 150 144. 400 269. 000 
l:Z.l 5 196. 800 341. 175 . 150 144. 375 269. 987 
12. 1 6 196. 77'0 341. 200 • 150 144. 4:!!5 268. 988 
13. l l 199. 050 339, 975 . 150 139. 925 269. 013 
13. l :z 199. 075 339. 000 • 150 139. 925 269. 038 
13. 1 3 199. 050 3:39. 000 . 150 139. 950 269. 025 
13. 1 4 199. 050 339, 000 . 150 139. 950 269, 025 
13. 1 5 199, 075 3:39. 000 . 150 139. 925 269. 038 
13. 1 6 199. 050 339. 000 . 150 139. 950 269. 025 
13.2 l 199. 475 339. 600 . 125 139. 125 269. 038 
13. 2 :z 199. 450 338. 600 . 125 139. 150 2ú9. 025 
13.:Z 3 199. 4:SO 338. 600 . 12:S 139. 150 269. 025 
13.2 4 199. 450 338, 600 . 125 139. 150 269, 025 
13. 2 5 199. 450 339. 625 . 125 139. 175 269. 038 
13.2 6 199. 450 338. 600 .125 139. 150 269. 025 
14. l l 208. 450 329. b2:S . 125 121. 175 269. 033 
14. l 2 209. 475 329. 600 . 125 121. 125 269. 030 
14. 1 3 208. 475 329. 62:5- .12~ 121. 150 269, º'º 
14. l 4 208. 450 329. 625 . 12:5 121. 175 269. 038 
14. 1 5 208. 450 329. 600 . 120 121. 150 269, 025 
14. 1 6 209. 450 329. 625" . 125 121. 175 269, 038 
14.2 l 208. 925 329. 100 .125 120. 17, 269. 013 
14.2 2 208. 92:5 329. 12:5 . 12:5 120. 200 269. 02:5 
14.2 3 208. 92:5 329. 100 . 12:5 120. 17:5 269. 013 
14.2 4 2:08. 9:50 329. 100 . 125 120. 1:10 269. 025 
14. :z 5 208. 925 329. 100 .12:5 120. 175 269. 013 
14. 2 6 208.92:5 329. 100 . 125 120. 175 269. 013 
l:S.1 l 216. 075 321. 82:5 . 150 lO:S. 750 268. 950 
15. 1 2 216. 075 321. sao . 1'º lO:S. 7~:5 268, 939 
15. 1 3 216. 075 321. 800 . 150 10:5. 725 269. 938 
15. 1 4 216. 075 321. 82:5 . 150 105. 7~0 268. 9:SO 
l:S. 1 5 216. 050 321. 800 . 150 105. 7~0 268.925 
15. 1 " 216. º'º 321. 800 • 150 10:5. 750 260. 925 
15. 1 7 216. 075 321. 800 . 1:50 IO:S. 72:S 268. 938 
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Continuación de Ja Tabla 1 del archivo A1at!pNaCl.Sat 

ló. 1 1 218- ª'º 319. 1:50 . 1'º 100. 300 269. 000 
ló. 1 2 219. 87, 319. 175 • Hto 100, 300 209. Oii!~ 

16'.1 3 216. 87?1 319. 17:1 . 1,0 100. 300 269. 02, 
lb. 1 4 218. 87, 319. 17, .1:so 100. 300 21>9. º"" 
16. 1 " 218. 87, 319. 17' . ''º 100. 300 269. 02" 
ló. 1 6 219.87?1 319. 17?1 . 150 100. 300 269. 025 
16. 2 1 219. 450 318. óOO .175 99. 150 2ó9. 025 
16.2 2 219. 475 :ue. !175 . 173 99. 100 269. 02~ 

ló.2 3 219. 475 :llB. S75 . 175 99. 100 269. 025 
ló. 2 4 219. 47, ::He. :575 . l?!S 99. 100 269. 025 
16. 2 5 219. 475 310. 575 . 17" 99. 100 269. 025 
16.2 6 219. 47" 319. 975 • 175 99. 100 269. 025 
20 .• 1 2:13. 900 314. 075 . 175 90. 275 269. 939 
20. 4 2 20!3. 900 314, 100 . 175 90. 300 268. 950 
20.4 3 223. BOO 314, 075 . 175 90. :ns :!69. 930 
20. 4 4 223. BOO 314. 07!5 . 17:5 90. 275 268. 9:lB 
20. 4 5 223. ªºº 314. 075 • 175 90. 27~ 269. 939 
21). 4 b 2:!3. 900 314. 070- . 17:! 90. 275 269. 939 
17. 1 1 231. \75 306, ªºº . 200 7". 62S 269. 997 
17. 1 2 231. 175 306. 775 . 200 75. 600 260. 975 
17. 1 3 ~31. 115 30é. eoo • 200 7S. 625 260. 997 
17. 1 ~ 231. 17:S 306. 775 . 200 1~. t,00 d:69. 97!1 
1?. I 5 231. 150 306. 900 . 200 75. 650 269. 975 
17. 1 6 2"..::11. 175 306. ªºº . 200 7,, 625 260. 997 
l?. 2 1 231. 925 30:5-. 925 . 225 74. ººº 260. 925 
17. 2 2 231. "2' 305. 950 . 22' 74. 025 260. 938 
17. 2 3 231. 900 305. 9~ . 22, 74. º'º 260. 925 
17. 2 4 231. 92:5 305. 950 . 225 74. 025 269. 939 
17. 2 5 231. 925 305. 925 . 225 74. 000 268. 92S 
17. 2 6 231.92:t 305, 9~0 .:!25 74. 0:25 269. 930 
te. 1 1 243. 400 C!94. 550 . 250 i51. 1:50 2b0. cn:s 
18. 1 2 243. 400 294. "º . ª'º 51. 150 268. 97:5 
IB. 1 3 2 .. 3. 400 ii!94. 550 . 2:t0 51. 150 26.B. 97:5 
IS. 1 4 243. 37, ii!94. :550 .250 51. 175 260. 962 
19. 1 5 243. 400 294. :575 .250 51. 175 260. 909 
10. l 6 243. 375 294. 550 . 250 51. 175 2~0. 962 
10. 2 l 244. 575 293. 200 . 300 40. 625 260.009 
IS. 2 2 244. ~?' 293, 2.25 . 300 49. 650 269. 900 
19. 2 3 244. 600 293. 225 . 300 40. 625 :169. 913 
19.2 4 244.600 293. 225 . :ioo 40. 625 269. 913 
10. a 5 244. 57:5 2c¡'3, 225 . 300 40. 650 260. 900 
l8. 2 ,, 244. 575 293, 200 . 300 49. 625 260. eae 
19.2 7 244. 57, 293. 225 . 300 49. 650 ::169. qoo 
19. l 1 24S. 97::1 289. 07, . 225 40. 100 íl09. 02:5 
19. 1 :;¡ 249. 97, 289, 075 . 22" 40. 100 :Z-69, 025 
19. 1 3 '"'ª· 97:5 ii!G9. 100 . 225 40. 125 269. 030 
19. 1 4 249. 950 289. 075 . 225 40. 125 ii!69. 013 
19. 1 5 248. 975 289. 100 . 225 40. 125 269. 039 
19.l b 249. 950 299. 075 . 225. 40. 125 209. 013 
19.2 l 250. 575 297, 350 . 275 36. 775 260. 962 
¡q, 2 2 250. 600 287, 375 . 275 36. 775 :Z68. 968 
19. 2 3 2SO. 575 297. 350 . 275 36. 775 269. 962 
19. :;¡ 4 250. 57, ó>B?. 350 . 275 36. 775 269. 962 
19.2 5 250. 575 287. 350 . 275 36. 775 :Z6.B. 9b2 
tq, 2 6 250. 575 297. 350 . 275 36. 775 269. 962 

2SI 



Continuación del archivo AlaepNaCl.Sal 

NUll'I de! Centro Dar. t Centro Izit. ! Ancho d•! Separ•clon No ! C•ntro H•I ! Centro H•1! 
p•reJ•! p1"oaedio ! prot1edio !u'l •reo! func. promedio !Tr•n•mhlon!Retrorefll1! 
en pel! Cd +- R/2 ! Ci +- R/2 • A +- R 1 Snfl +- (R+&i) 1 Ct +- R/2 • Cr +- R/2! 

! <-> ! Cmm> • <mM) ! <mm> • (f:l'".) ! Cmm> 1 

-----------------------------------------------------------------------! 
l. 4 ! 
1 
2. 4 ! 
2 
3.4 
3 • 

'· 4 4 
o. l ! 
0.2 ! 
6.4 ! 
6. 1 
6.2 ! 
e. 4 ' 
9. 4 1 

e. 1 • 
8.2 1 

9. 1 1 

9. 2 1 

13. 4 1 

lt. 1 • 
11. 2 ! 
14. 4 1 

l:iZ.l ! 
13.1 1 

13. 2 1 

14.1 1 

14.2 
1,. 1 
16. l 
16.2 
20. 4 
17. 1 1 

17.2 1 

18. 1 1 

18. 2 ! 
19. l 
19. 2 1 

113. :iq2 
116. 317 
117. 525 
li:!O. 683 
129. 821 
134. 446 
139. 596 
142. 920 
140. 471 
145. b17 
149. 104 
1:50.233 
105. "'º4 
155. 963 
163. 370 
164. 292 
16 ... 521 
172. 993 
173. 200 
184. 479 
190. 108 
190 ... 67 
191. 542 
196. 792 
199. 008 
199. 404 
208. 459 
208. 929 
216. 068 
218. 87! 
219. 471 
223. 800 
231. 171 
231. 921 
243. 392 
244. 582 
248. 967 
200. 579 

64. 2000 
61. 0167 
60. 3167 
57. 1708 
48. 0417 ! 
43. 3667 
38. 2458 
34. 8792 ! 
32. 3583 
32. 2583 
29. 6208 
22. 5917 
22. 4208 
21. 8208 
14. 3958 
13. 4750 
13. 3042 

4. 8667 ! 
4. 6208 

353. 4210 
347. 8540 
347. 5460 

! 346. 3330 ! 
341. 1920 
330. 9960 ! 
338. 6040 
329. 6170 
329. 1040 
321. 8070 
319. 1710 ' 

! 318. 5790 1 

314. 0790 
306. 7920 ! 
300. 9420 
294. 5540 
293. :2100 
2Sq. 0830 
287. 3540 

. 1'!"~ ! 

. IC,. 

.1:·, 

49. 3917 . 0379! 
54. 8000 . 0408! 
57. 2083 . 0379! 
63. 5t2:i . 0387! 
81. 7792 . 03:12! 
91. 0792 . 03;,2! 

. 30·: 

.1:··, 

. 2~i: 

. 1~~ 

. 15t 

. 1!:i0 

.l"Of' 

.12'" 

.1;.'':" 

.10<.' 

.1::-c 

. 1sc 

. 1:c· 

. 1 .. ~:: 

.1'2t· 

. 1~.; 

.l:?'.:' 

. lSC 

. 12? 

. 17'. 

. l~O 
• l~IJ 
. 12~ 
.t:<'.'". 
.1:::-:
.1;c. 
. 1~0 
.17:> 
. 170 
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! 101. '3500 . 0408! 
107. 9460 . 0352! 
113. 1130 • o:m7! 

1 113. 3580 . 0379! 
! 118. 4830 . 0379! 
! 1302. 6420 . 0454! 

132. 9830 . 0379! 
! 134. 1420 . 07U5! 

148. 9790 . 0352! 
150. 8170 • 0379! 
l~H.2170 .0379! 
168. 1170 . 0454! 
168. 6290 . 0352! 

! 168. 9420 . 0379! 
157. 6960 . 0438! 
157. 0790 • 03:12! 
154. 79:20 . 0454! 
144. 4000 . 0474! 
139. 9380 . 0387! 
139.1500 .0408! 
121. 1580 . 0454! 
l~O. 17~0 . 0408! 

' 105. 7390 . 0384! 
1 100. 3000 . 0250! 

99. 1083 . 0454! 
90. 2792 . 0352! 
75. 6208 . 0438! 
74. 0200 . 0438! 
01. 1625 . 0387! 

! 48. 6357 . 0384! 
40. 1167 . 0379! 
36. 77:10 . 0250! 

BB. 8958 
ea. 9167 ' 
ea. 9;zo0 
ea. 9271 
88. 9313 ' 
88. 9063 1 

ea. '7200 ! 
89. 0~21 
ea. 9146 
BB. 9375 
BB. 8625 
ea. 9125 
88. 9125 
88. 8917 
08. BS54 
ea. \'.?;?33 ! 
ea. 9125 
ea. 92so 
88. 9'334 

268. 9500 
269. 0060 1 

::269. 0060 1 

! 268. 9380 ' 
269 .. 9920 1 

269. 0270 1 

269. 0290 
269. 0390 ' 
269. 0170 1 

268. 9380 1 

269. 0210 1 

269. 0250 ! 
268. 9400 ' 
268. 9810 • 
269. 9310 ' 
268. 9730 
268. 9000 1 

269. 02:10 
268. 9670 1 



Conllnuaclón del an:hlvo AlaepNaCl.Sal 

SHlilongttud real d• 1• p•licula <ld•&lmente: 180 111n>: 
L +- &L•<Cr +- &Cr>-<Ct t- &Ct> donde: &Cr•Sigm• de Cr prom. 

V &Ct•R/:Z+CSigm• de Ct prom. ) 
•( 269. 984 +- . 417059E-01 > - < SR. 9076 +- . 361349E-01 J 
• 180. 077 +- • 77640BE-Ol 

F•ctor d• carraccion de r•ctio: 
Fr• 180 /(L +- &LJ • • 999'74 •1- . 432253E-03 I . 431836E-03 

Nua d• S•P•f'•cion No ! B•P•r•cion No B•p•r•cian Funcional 
pareJ• Funcion•l pro11edio ! Funcion•l corregida ! rt'lrragida 

pal Snf +- &Snf ! Srfr +- &Snfr ! Sr +- &Sr 
(91111) ! (ir.11) ! ,.,., 

-------------------------------! 
t. 4 ! 49. 3917 

:54, 8000 

2. 4 ! !J7. 2063 

2 63. :512:5 

3. 4 ! 81. 7792 

3 91. 0792 

:5. 4 ! 101. 3500 

107. 9460 

:5. t 113. 1130 

,.2 ! 113.3590 . 
6. 4 ! 118. 4830 

6. 1 132.6420 

6. 2 132. 9830 

0. 4 t34. 1420 

9. 4 148. 9790 

e. t 150. 0170 

B. 2 1:51. 2170 

9. t 168. 1170 

9. 2 ! tbO. 6290 

.0379 

.0319 

.0387 

.035.:Z 

.0352 

.0408 

.0352 

• 0387 

.0379 

. 0379 

.0379 

.0715 

. 0352 

.0379 

.0379 

49. 370b 

M. 77b6 

57. lS.,..,. 

63. ""ª~ 

et. 7443 

91.0403 

101. 307C 

107. 9000 

113. 0641) 

113. 3100 

tlB. 4330 

132. ,050 

132. 9270 

134. 0640 

148. 9160 

150. 7520 

151. 15:;?0 

169. 5570 
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.0593 

.0,92 

.0645 

.0644 

.0626 

. 062á 

. 0661 

. 0661 

.0706 

.0705 

.0746 

.074, 

. 0946 

. 0845 

. 0019 

.0919 

.0876 

.007' 

.0069 

.0060 

.0991 

.0891 

. 1029 

. 1026 
• 0954 
.0953 
. 1295 
.1294 
.0996 
.0995 
.1031 
• 1030 
.1033 
. 1032 
• 1181 
. 1180 
. 1091 
. 1000 

49. 3706 

,4. 7766 

:t7. 1639 

63. 4854 

01. 7443 

91. 0403 

101.3070 

107. 9000 

tl3. 0640 

tl3. 3100 

119. 4330 

132. ,0,0 

132. 9270 

134. 0840 

149. 9160 

ISO. 7S20 

ISl. 1520 

168. 0450 

168. S570 

.OS93 

.0,92 
• 0645 
. 0644 
. 0626 
.0626 
. 0661 
. 0661 
.0706 
. 070, 
.0746 
. 0745 
. 0046 
. OB4S 
. 0819 
. 0818 
. 0876 
. 0075 
.0069 
. 0060 
.0991 
.0091 
. IC28 
. 1026 
• 0954 
. 0953 
. 129, 
. 1294 
. 0996 

. º""' . 1031 

. 1030 

.1033 
. 1032 
. 1181 
. 1100 
. 1081 
. 1000 

. 
" 

' 
!' . . 



Cantinuacl6n de la Tabla 111 del archivo AlaepNaCl.Sal 

13.4 tbB. 9420 . 0379 168. 9700 . 1109 19t. 1300 .1109 
.1109 • 1100 

11. 1 1,7, 6960 . 0439 1,7. 6290 .1120 202. 3710 . 1120 
• 1119 • 1119 

11. 2 1:57. 0790 .03'2 1,7. 0120 . 1031 202. 9980 . 1031 
. 1030 • 1030 

14. 4 1,4, 7920 . 04'4 1,4, 7260 . 1123 20,. 2740 . 1123 
. 1122 . 1122 

12. 1 144. 4000 . 0474 144. 3380 • 1099 21,. 6620 . 1098 
. 1097 . 1097 

13.1 139. 9380 . 0307 139. 87BC .0992: 220. 1220 . 0992 
. 0'191 .0991 

13.2 139. 1'00 . 0409 139. C910 . 1010 220. 9090 . 1010 
.1009 .1009 

14. l 121. l'BO • 04:54 121. 1070 . 0978 239. 8930 . 0979 
.0977 . 0977 

14. 2 120. 17,0 . 0408 120. 12 .. 0 .0929 239. 8760 . 0929 
.0927 . 0927 

l'. 1 10,, 7390 . 0394 10,, 6940 .0041 2'4. 3060 . 0841 
. 0840 . 0840 

16. 1 100. 3000 . 02,0 100. 2,70 .0684 2,9, 7430 .0694 
. 0683 . 0683 

16.2 99. 1083 . 04,4 tri, 0661 . 0982 260. CJ340 . 0802 
. 0882 . 0892 . 

20. 4 90. 2792 . 03,2 90. 2407 . 0742 269. ,,90 . 0742 
. 0742 . 0742 

17. 1 7,. 6208 . 0438 7~ '98f: . 076, 284. 4110 .076, 
.0764 . 0764 

17.2 74. 0208 .0438 73. 9893 . 07:59 266. 0110 .07,B 
• 07'9 . 07:59 

18. l , .. 162:5 . 03B7 ~· 1407 .0600 308. ª'90 0608 
.0609 . 0609 

18. 2 49. 63:S7 .0384 48.61~ .0'594 311. 39:50 . 0094 
.0,93 . º'93 

19. l 40. 1167 . 0379 40. 0996 ·º''2 319. 9000 . º''2 
. º''2 . º''2 

19.2 36. 77SO . 02'º 3~ 7:5?3 .0409 32!). 2410 . 0409 
. 0409 . 0409 
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Contlnuacl6n del archivo AlaepNaCl.Sal 

L• ecu•cion c¡ue e1pr••• •1 f•ctor d• corri"'iento. <2Ep•llon>. p-or error dCI 
O!vsrg•nct• Axi•l del h•z " tam•no de· muestr•• al •ngulo m•dldo 2•Phl, 

<2E>• t.00106804 +/- .00029367 / . 000:?2677J•COT<2•Phl> 
+ <. 00595632 +/- . 00178744 / . 0013575SJ•COTCPhi> 

Abertura d• el Orificio 1 <2X1 +- &2Xt>: 1. 5 +- . 03 
Ab1rtur• d• 11 Orificio 2 <2X2 +- &2X2>: 1 +- . 012 
Dhtancl• del• mu•str• •1 Orificio 1 (Vl +- 8'Vl): B.4 +- ·' 
Dht•ncl• de la ,.u1str• •1 Orificio 2 CV2 +- LV2l: 49. B +- ~ 
Dht•nci• d1 l• 111uestr• •1 l'\11odo CB +- &B>. 1:l2 +- 2 

T•bla IV Correccione1t por Divarg1nch Ali•l 1' T•mano de Hue'lltr•. 

! Nu" d•! 2 Theta exp. <2Epsllon> D1lt"' S•ap ! Sr corregid• por! 
! p•T"•J•! sin corr19ir ! c.;•lcul&tto cor1'1t:pondhnt1 ! Dtv "' tam mu•s! 

: en p•l; 2T~ 51 ;;d~:;h : <gr.dotd ! • <:ZE~:!!on:> ! Srtda ;; .. ~Srtd" ! 

! ------------------------------·-----------------------------------! 
l. 4 ! 24. ó893 .0296 ! o. 029007 . 008808 ! o. 050200 017656 ! 49. 4298 . 0769 ! 

.0296 ! . c 1.;.669B ! . 013420 ! . 0726 ! 
27. 3BB:l .0322 ! o. 026096 . 007902 ! o. 052214 . 015841 54. 8288 . 0803 ! 

. 0322 ! . i)/~16009 ! . 012041 . 0765 ! 
2. 4 ! 28. 5920 .0313 ! o. 024942 . 007553 ! o. 049904 . 01,l4l ,7, 2338 . 0778 ! 

.0313 ! . O•J5744 . 011509 . 0741 ! 
2 31. 7427 .0331 ! o. 022324 . 00b7bl ! o. 0446b9 . 013554 63. 5301 . 0797 ! 

. 0330 ! . 11r5141 ' . 010302 . 0764 ! 
:l.4 ! 40. 8721 .0353 ! o. 016951 . 00513~ ! o. 033917 • 010296 ! 81. 7782 . 0809 

.0352 ! . 0·:"3905 ! . 007926 ! . 0783 
3 49. ,202 .0373 ! o. 015008 . \'C-4:149 ! o. 030028 . 009118 ! 91. 0704 . 0837 

. 0373 ! . Y.3459 ! . 006930 ! . 0814 
5 ... ! 50. 6534 . 0423 ! O. Ol:?250 . CC4018 ! o. 026511 . 009054 ! 101. 3:l30 . 0927 

. 0423 ! . 003054 ! . 006120 ! :0907 
4 ,3,94~ . 0409 ! 0.01~84 . 00372.b ! o. 024578 • 007468 ! 107. 9240 . 0893 ! 

.0409 ! .00~32 ! . 005675 ! . 0875 ! 
$. 1 56. 5321 . 0439 ! o. 011598 . ~3518 ! o. 023206 . 007053 ! 113. 0870 . 0946 ! 

! .0438 ! . ·~-:2675 ! . 005360 ! . 09:!9 ! 
5.2 ! 56. 6550 . 0435 ! o. 011567 . 003509 ! o. 023143 . 007034 ! ll:l. 33:10 . 0939 ! 

' . 0434 ! . 002668 ! . 005345 ! .0922 ! 
6. 4 ! 59. 2104 . 0446 ! o. 010942 . 003320 ! o. 021893 . 006656 ! 118. 4550 . 0958 ! 

. 0445 ! . 0025:!4 ' . 005058 ! . 0941 ' 
6. l ' 66. 2cr.z6 • 0514 ! o. 009437 ' 00286.b ! o. 019882 . 00574, ! 132. 6040 . 1085 ! 

' .0513 ! . 1i:211a ! . 004365 ! . 1070 ! 
6.2 ! 66. 4633 . 0477 ! o. 009404 00285~ ! o. 018816 . 005725 ! 132. 9450 . 1011 

. 0477 ! . 0("12171 ! . 004350 ! . OIJl97 ! 
8. 4 67. 0422 . 0648 ! o. 009293 . 002823 ! o. 018594 . 005658 ! 134. 1030 . 1352 ! 

. 0647 ! .f"IC2146 ! . 0042Q9 ! . 1337 ! 
9. 4 74. 4578 . 0498 ! o. 008004 . 0024'34 ! o. 016016 . 004879 ! 148. 9320 . 1045 ! 

. 0498 ! . 001850 ! . 003706 ! .1032 ! 

285 



Continuación de la Tabla IV del archivo AlaepNaCl.Sal 

0. 1 7~. 3762 . 0:516 o. 0070'9 . 002390 o. 01 :572:5 . 004792 150. 7690 . 1079 

·º"' . C:-C1Bt6 . 003640 . 1067 
0. 2 75. 5761 . 0'16 o. 007828 . 002361 O. Ol:J.662 . OCM773 1:u. 16BO . 1000 

.O:S16 . 001809 .00362:5 . 1068 
9. 1 84. 022:S .0,90 o. 006613 . :c201s o. 013232 . 004039 168. º'ªº . 1221 

• O:S90 . 0~1:531 .003067 • 1210 
9. 2 94. 2796 .0:540 o. 006:579 . 00200:S o. 013164 • 004019 160. :noo . 1121 

.O:S40 .001:523 . 0030,2 . 1111 
13. 4 95. ,6,2 . 05:S:S o. 00:5209 . 0016'1'1 o. 010423 . 003299 191. 1410 . 1142 

. 0994 . 001260 . 00292:5 .1133 
11. 1 101. 1960 . 0560 o. 004600 . 001513 o. 00920:S . 003033 202. 3810 . 1150 

. O:S:S9 . IJC11 /3 . 0023:S1 . 1142 
11.2 101. 4940 .O:S16 o. 004:568 . (..101907 o. 009140 . 003020 202. 9970 . 1061 

. 051:S .0f'1169 • 002342 . 10:S3 
14. 4 102. 6370 .O:S6:Z o. 004449 . 001482 o. 008902 . 002970 2o:s. 2030 . 1153 

O:S61 .f:11:S3 . 002309 . 114:S 
12.1 107. 9310 .O:S49 o. 00392:S . 001376 o. 0078:S:Z . 0027~7 21:S. 6690 . 1125 

. 0:549 . t10!08'1 .002171 . 1119 
13.1 110. 0610 .0496 O. 003706 . OCl333 o. 00741:5 . 002671 220. 1300 . 1019 

. 049:5 . ('(.10:57 .002117 . 1012 
13.2 110. 4,,0 . o:so:s o. 003b68 . 001326 o. 007339 . 0026:57 220. 9170 . 1036 

.O:S04 . !'1:'10:S2 . 002107 . 1030 
14. 1 119. 4470 . 0489 O. 002816 . OC.1172 o. 00:5634 . 002348 238. 8?90 . 1001 

. 0488 . 000958 . 001919 . 0996 
14. 2 119. 9390 . 0464 o.002no . i:: .... 1164 o. 00:S:S43 . 002332 239. 8820 . 09:Sl 

. 0463 . 0•J095'1 . 001910 . 0946 
15.1 127. 1530 • 0420 o. 002101 . 01:11060 o. 004203 . 002124 2:54. 3100 . 0862 

.0420 . C-C0897 . 001796 . 08:58 
16. 1 129. 8710 . 0342 o. 001847 . 0~102,:, o. 00369:5 . 002054 2:59. 7460 . 0704 

. 0341 . 'JCOSBO . 001762 . 0701 
16. 2 130. 4670 . 0441 o. 001791 • ri.: 1018 o. 003:583 . 002039 260, 9380 . 0903 

. 0441 . 000877 . 001755 . 0899 
20. 4 134. 8800 . 0371 o. 001369 . ()1)0969 o. 002740 . 001940 269, 7620 . 0762 

.0371 . 1'.'1008~~ . 001714 . 07:59 
17. 1 142. 2060 . 0383 o. 000628 . :>00904 o. 0012:56 . 001811 284. 4130 . 0783 

.0382 . 000843 . 001687 . 0791 
17.2 143. Oú:SO . 0379 O. 000:542 . ~"OC"19 o 001084 . 001800 286, 0120 . 0776 

. 0379 .• ú084it . 001688 . 0774 
18. 1 1:54. 4300 . 0304 -. 000903 . ·)CC'IBBO -. 001807 . 001760 308. 8580 . 0626 

.0304 . f'~092;? . 0018.tt3 . 0626 
10.2 l:S:5. 6930 . 0297 -. 001103 . 0C08Et7 -. 002208 . 00177~ 311.3830 . 0612 

. 0297 . ~.C0943 . 001884 . 061:! 
19. l 1:59. 9:500 . 0276 -. 001891 . 000937 -. 003784 . 001875 319. 8970 . 0571 

.0276 . :-.:·1045 . 002098 . º'73 
19. 2 161. 6200 . 020, -. 002267 . 0('1097~ -. 004:536 . 001943 323. 2360 . 0428 

. 0204 . 001103 . 002205 . 0431 
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r.onunuaclón del archivo AlaepNaCl.Sal 

F•ctor d• correrr ion d• •n•nt'!'icid•d: 
F•• -. t497!: •- . 01 !4ó 

Nu• d•! Sr cot-r•gJ.da por Angulo ,ft; Br•au! F•ctar d• Sf caf"r•gid• por? 
P•T"4J•! Divas + t'"' mues • ci1lcuJ.ado ! .:xcent'f'icid•d 1 •Jcentrieidad ! 
•n p•l! Srtd• +- &S1'td• • Th +- 8'Th ! E +- &E SR +- "9• ! 

! e-> <1n·•das1 ! (~1 ! tinm) ! ---------------------------..--------------------------! 
t.4 ! 
1 
2.4 ! 

" ! 3. 4 ! 
3 ! 
:Ji.4 ! 
4 
'3.1 ! ,_:z ! 
6.4 ! 
6.1 1 

6.2 ! 
e. 4 ! 
9.4 ! 
B. l ! 
B.2 ! 
... t 
9.2 

13.4 
U.l 
11.2 
14. 4 
12.1 
13. t 
13.2 
14. l 
14.2 
1'3. l 
lb. l 
16.2 
:io •• 
17. 1 
17.2 
18. t 
16.2 
19. l 
19.2 

49. 4288 
!'4.9288 
~1. 2336 
63. ~301 
e1.na2 
91. 0704 

101. 3330 
107. '1240 
113. 0670 
ll::J.3330 
119. 4S~O 
132. 6040 
132. 94~0 
134. 1030 
14B.~0 
150. 7690 
1~1. 1680 
169. º~ºº 
160. 3700 
191. 1410 
202. 3810 
202. 9'170 
20,. 2930 
215. b490 
220. 1300 
220.'1170 
239. 9990 
239. 0020 
~:Ji•. 3100 
2'9. 7460 
2b0, 9380 
269. 7~0 
284. 4130 
286. 0120 
3os. e~eo 
311. 3830 
319. 9970 
323. '2360 

.0769 ! 

.0803 ! 

. 077B ! 

. 0797 ! 

. 0809 ! 

.0837 ! 

.0927 ! 

.0893 ! 

. 0946 ! 

.0939 ! 

.09!JB ! 

.1085 ! 

.1011 ! 

.1352 ! 

. lQ.45 ! 

.1079 ! 

.1090 ! 

.1221 

. 1121 ! 
• 11"12 ! 
. 1150 ! 
. 1061 1 

. 1153 ! 

. 1125 ! 

. 1019 ! 

. 103b ! 

.1001 ! 
. 09:51 
.0862 ! 
.0704 ! 
.0903 ! 
.0762 ! 
. 0783 ! 
. 0776 ! 
. 0626 ! 
.061.:Z: ! 
• 0:571 f 

. 0428 ! 

12. 3572 
13. 7072 
14. 'J.:?B:t 
i~. ee2~ 

20. 4446 
22. 7b76 
23. 3333 
24.9t:Jl1 
:Z!l.;;!719 
::i:a. 3333 
29. b137 
33. 1'10 
33. 2364 
33. !Ji?!'8 
37. 232? 
37. 6cr.!O 
37. 7920 
4:2. 014b 
4íZ. 1"126 
47. 7052 
SO. 59!H 
~o. 7492 

''· 3208 
53, 9174 

''· 0324 
~5. 2:zq2 
59. 7247 
59. 9704 
b3. 577, 
64. 9366 
ó5. 2344 
67. 4405 
71. 1032 
71. 5030 
77. 21 .. 4 
77. 8457 
79. 9742 
80. 6090 

• 01'9:2 ! 
.0201 ! 
. 0194 ! 
. 0199 ! 
. O~'J::I: ! 
'0209 ! 
• 02:)2 
.o= 
. 0237 
. 023~ 
.0239 
. 0271 
. 02'!3 
. 0330 
.0261 
.0270 
.0270 
. 0305 
.0280 
.0266 
. 0209 
. 026:1 
. 0288 
.0.:'81 
.02" 
. 02~9 
.02~0 

. 0238 

. 0215 

. 0176 

. 0226 

. Ol'TO 

. 0196 

. 0194 

. 0156 

. 0153 

. 0143 

. 0107 

2&1 

-. U62296 . 0047 ! 

-. 068~94 . ºº'ª ! 
-. 07t3~4 . 00$4 ! 
-. 07642:9 . 0060 ! 
-. 097522 . 0074 ! 
-. 106324 . 0091 
-. 11':?:12 . ooaa ! 
-. 120470 , OO'r.? ! 
-. 12429~ . 0095 ! 
-. 124-471 . 0095 ! 
-. 128004 . 00'18 ! 
-. 136418 . 0104 ! 
-. 136~9~ . 010, ! 
-. 137199 . 010!) ! 
-. 143~30 . 0110 ! 
-. 1441~9. 0111 ! 
-. 144299 . 0111 ! 
-. 148172. . 01 ~4 ! 
-. 146240 . ~11" ! 
-. 1492"16 . 0114 ! 
-. 1461 .. 8 . 0113 ! 
-. 145'990 . 0113 ! 
-. 14~3bS . 0112 ! 
-. 141BíZt . 0110 ! 
-. 139938 . 0108 ! 
-. 139563 . 0109 ! 
-. 129730 . 0100 ! 
-. 129097 . 0100 ! 
-. 118738 '0092 ! 
-. 11 .. 3j7 . ººªª ! 
-. 113339 . ooee ! 
-. 109~3 . 0092' ! 
-. 091298 . 0071 ! 
-. 099646 . 0070 ! 
-. 06430!J . 00~0 ! 
-. 061328 . 0048 ! 
-. 051090 . 0040 ! 
-. 046'191 . 0037 ! 

49. 366!1 
,4. 7603 
57. 1625 
63. 4517 
61. 6907 
90. '1640 
101.~180 

107. ªº"º 
112. 9~0 
113. iiZ090 
118. 3270 
132. 4680 
132. 8090 
133. 9660 
148. 7980 
1~0. 6C!40 
151. 0240 
167, 9100 
lbB. 4~20 
190. 9930 
202. 234'0 
0!02. B~IO 
205. 1380 
21:S. '5;!:60 
219. 9900 
220. 7770 
239.1690 
0!39. 7~30 
2:S4. 1910 
259. 6:?20 
:ZbO. 8240 
269. 6~60 
204. 3210 
28~. 9:Z:ZO 
308. 7'130 
311. 3210 
319. 8460 
323. 1890 

.OB1h ! 

. ºª'' ! '0832 ! 

.0856 ! 

. 0683 ! 
'0918 ! 
• 101:S ! 
'0985 ! 
• 1041 
. IQ!l' 
• 10~6 
• 1189 
. 1116 
• 14,7 1 
.u:s:t ! 
. 1190 1 
. 1191 ! 
. 1335 ! 
. 123~ ! 
. 1256 ! 
. J:il63 ! 
. 1174 ! 
. 126'5 ! 
. Hl35 ! 
. U27 ! 
. 1144 ! 
. 1102 ! 
. 1051 ! 
. 0'154 ! 
. 0793 ! 
. 0991 ! 
.0844 ! 
.0854 ! 
.0846 ! 
'0476 ! 
.0660 ! 
• 0611 ! 
• 0465 ! 



ArchlYo de parámetros de INXPAR para el NaCI, 

lnxparNaCl.Par 

lnd 
o 
Cu 

013 
K alh-p. 4 
K alra-1. 13 
K alra-2. 11 
K b•ti1, 10 
K beta 
Cub 1 ca 
N 

3 
o 
6 

El :in:hbo de datos de entrada no se muestra ya que Jos 

mlszuos datos se encuentran en I~ tabla II del archivo de 

datos de salida, el cual se muestra a continuación. 

ArchJYo de Salida de INXPAR del NaCI. 

fnxparNaCJ.Sal 

INDEXACION DE PATRONES DE DEBI.JE~HERRER V CALCULO DE PARAl'ETROS DE REO 
lHXPAR 

No•br• d•l Archivo de Par•m•tros jt"· Entrada: InxparNaCl. P.-r• 
No•br• del Archivo de Datos de Entrad•: InxparNaCl. Dat 
Nu•br• de eate Archivo: InrparNi1Cl. B•l 
Cond. Exp.: C•••ra: Q, Radiacic;n: cu, Equisgr•ft• DS: l'13 

TADLA I <LongH:udes de Onda Utilizadas> 

Ri1d tac ion Long. d• Onda! Inctortidumbre! Num•-ro do 
Cu <Angstro11uo> ' C Ang s trorn•) lin••s 1naa1d•• ! 

K alfa-p 1. 54178 . 00006 4 
K alfa-1 1. ~051 . 00006 13 
K alfa-2 l. :54433 . 00006 11 
K beta 1. 39217 . 00006 10 

Long. usada p/nor•alizar medic1.one• d• la• long•. de arco: K beta 
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Continuación del archivo lnxparNaCt.Sal 

TABLA r t 
Prom•dlos d• las longitudes <B••p> ..ia· arco <valores experim. introducidos), 

Angulas (Th•t•> d• Sragg (calcul•dos a partir de Saxp > 
w Distancias <dup> IntarplanaTes (calculada• a partir d• Thata) 

Num•T'O d•! L.ang l tud d• Arco 
par•J• •n! Sup +- &Sup ! 
p•l icul• ! (mm) 

Angulo de Bragg 
Th•t• +- ótTheta 

(grad:u J 

Distancias Interp h1n•1"•• 
dup +- Ldup 

<Angstrams) 

·---------..J•r.i Y. alfla P---------------,--! 54. 7603 . 08~5 13. 6901 . 021375 
:Z 63. 4517 . 01}56 15, Só.;.;i' • 021400 
3 9o 9640 . 091a 22. 7411'.." . 022?50 
4 107. 8040 . 0985 26. 9510 . 024625 

3. 2,72 
2. 8203 
l. 9942 
1. º1009 

. 005387 

. 0040:54 

. 002153 

. 0016"9 -------------....r•ro1 K alfa 1 _________ _ 

'· 1 6.1 
e. 1 
Y. 1 

11. 1 
12. l 
13. l 
14. l 
15. l 
16. l 
17. 1 
18.1 
19. l 

112. 963() 
132. 4680 
150. 6240 
167. 9100 
202. 2340 
21:5. :5260 
219. 9900 
238. 7690 
2:54. 1910 
259. 6320 
204. 3210 
308. 71j13Q 
3lljl, 84é0 

. 1041 

. 1189 

. 1190 

. 1335 

. 1263 

. 123:5 

. 1127 

. 1102 

. 09:54 

. 0793 

. 08:54 

.0676 

. 0611 

2R. 2409 . 026025 
33. 11 ~ •..: . C.2972:) 
37. 65b0 029750 
4J. 9775 . 033375 
50 5585 . 031575 
53.. BSilO . 030075 
54. 9975 . 020175 
59. 6923 . 027550 
63. 5470 . 023850 
64. 90S\' . 019825 
71. os:.: . 021350 
77. 1993 016900 
?9.9615 .015275 

l. 6278 
l. 4098 
l. 2609 
1. 15lb 
o. 9974 
o. 9:53:5 
o. 9'103 
o. 8922 
o. 6603 
o. 8505 
o. 8142 
o. 7899 
o. 7822 

001~79 

. 001296 

. 00100~ 

. 000889 

. 000576 

. 000494 

. 000441 

. 000362 

. 000286 

. 000244 

. 000206 

.000152 

. 000135 _____________ _,Par,:, K ali a 2 ____________ _ 

~. 2 
6.2 
a.2 
9. 2 

11. 2 
13.2 
14. 2 
16.2 
17.2 
19. 2 
19. 2 

113. :;;!:090 . 1035 
132. B09Q . 1116 
1:51. 0240 . 1191 
168. 4220 • 1235 
202. 8510 . 11,4 
220. 7770 . 1144 
239. 7530 . 10'1 
260. 8240 . OY91 
2e:t 9220 . oe46 
311. 3210 . 0660 
:J;!:J. 1890 . 0465 

20. 30.:':J. • 025875 
33. 20:::2 . 027900 
37. 7560 . 029775 
42. 10'!IS . 030875 
~. 7128 . 029350 
:55. 19·13 . 026600 
59. 93EZJ 0~627~ 

65. 2060 . 024775 
71. 4005 . 021150 
77. 830:! . 016500 
ªº· 79T3 011625 

1. 6286 . 001:568 
1. 4101 . 00122~ 
1. 2611 . 001003 
1. 1:516 . OOOB3U 
o. 9977 . 000:542 
o. 9~04 . 000444 
o. 8922 . 000349 
o. 8506 . 000276 
o. 8143 . 000;?02 
o. 7899 . 000148 
o. 7922 . 000123 

--,-. -.---.-9-. 3-6-6-,-.-o-e-1-6--1....r2. ;~7 6K ~~~~40_0 ____ 3-.-"-,-6-7-.-0-0-,-.3-,---

2. 4 :57. 162:5 . 0932 14. 2906 . 020800 2. 8200 . 004135 
3. 4 81. 6807 . 0893 20. 42'.';:"' . 022075 1. 9951 . 002149 
5. 4 101. 2180 . 1015 2:t 30'1~ . 025375 1. 6285 . 001594 
b. 4 118. 3270 . 105b 29. 5810 . 026400 l. 4100 . 001204 
8.4 133.9660 .1457 33.491S .03642S 1.2615 .001265 
9. 4 149 7980 . 1155 37. 19.10 .. 02887:5 l. 1:514 . 000813 

13. 4 190. 9930 . 1256 47. 7493 . 031400 o. 9404 . 000:509 
14. 4 20S. 1380 . 1265 51. rl8~'.; . 03162S O. 8921 . 000433 
20. 4 269. 6560 . 0844 67. 41 ~-:-. . 021100 o. 7539 . 000149 
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Continuación deJ archivo InxparNaCl.Sal 

TABLA l II 
CFuncion• s calcul•da5 a partir d• 6•n<th•ta)l 

Nu••ro d•! CS•no <th•t•>l ... 2 ! CB•no Cthwta>l ... 2 ! G•ap +- liOexp Ordenados ! 
P•reJa ! No No1"mal izados No'l"cal l u dos O• ap•4sen (Th eta >..,2/L•tnbda"'2; 

1 . 036013 . 000172 . U48b69 . 000147 o. 0942:S4 • 00031.íi!::S30 
l. 4 .04:S6B:S . 000149 .04:S6B:S . 000149 O.M4.íi!:B6 . 00031:1234 
2 . 074713 . 000197 . 060917 . 000170 o. 12:1722 . 000362217 
2.4 .060930 . 000174 • 06CW30 . 000174 0.12:S7:SO . 000369:S34 
3 .• . 121733 . OOO:i2:S2 . 121733 . ~00252 o. 251236 . OOO:S41866 
3 . 1494!J3 . 000296 . 121B:JY . coo2:,,3 o. 2,1456 . 000543714 

• .:20~416 . 000347 . 167494 . 000311 o. 3451>60 . 0006710:19 
5.:Z . ~4792 . 000377 . 1626'/6 . 000336 o. 377017 . 000?26938 
5 .• . 18269!5 . 000342 . 162695 . 000342 o. 377054 • 000739217 
5. 1 . 223897 . 000379 . 1B2854 . 000339 O, 377380 . 000733078 
6.2 . 299861 . 000446 . 24:3683' .000403 o. 502922 . 000874579 
6. ~ .243705 . 000396 . 243705 .000396 o. 502968 . 000860214 
6. 1 .29849'1 . 000475 . 243760 • 0004:;;?8 o. !li03122 . 000926435 
B.4 • :J0.4498 • ooo:m5 .3CJ.t4?B • 000005 o. 628434 . 001262070 

ª·" . 374911 . 000:103 . 3046:12 . 0004:19 0.628794 . 001001300 
B. I . 373222 . ooo:so:;z . 304806 . 000460 o.~069 . 001004160 
9.1 .44734!5 . 000579 . 36:1341 . 000533 o. 7S4004 .00116:S330 
9.2 . 449!567 . OOO:S36 .36.:5~ . 000496 o. 7'4006 . 001088080 ' 
9.4 . 36!M90 . 0004B!li .~90 . 000485 o. 754311 . 001066860 ' 

U.2 . 599047 .000502 . 486816 . 000489 l. 004710 . 001093510 
11. 1 • ~96407 . OOO:S41 .487077" . ooo:szz l. 00:12:SO • 001163010 
12.1 . 6!52:S49 . 000:113 . "3:!'1"S .OOO!I06 1. 0998SO . 001140000 
13.2 . 67419~ . 0004~8 . :J47883 . 00047(1 1. 130740 • 001067:120 
13.4 . '47893 . 000546 . 5478'l3 . OOO:S46 1. 130760 . 001223330 
13.1 . 670969 . 000462 .M7971 • 000467 l. 130920 . 001061800 
14. 1 . 74,334 . 000419 . 608704 . 000442 1. 2'6270 • 0010204:!0 
14.2 • 7-t9066 . 000398 . 6067:']() . ~00423 1. 2:56320 . 000981212 
14. 4 • 608EOB . 000539 • 60llBOe . 000'39 1. 2'64eo • 001219970 
1:s.1 . 801573 . 000332 . 6'4"'34 . 000378 1. 3~1060 . 0008?7169 
16.2 . 1!24140 .000329 . 669730 • 000377 1. 382230, • OOOB99004 
16. 1 • 820162 .000266 . 6.!>9111~ . 000327 l. 38~390 • 00079369:5 
17.2 • 1199113 .000222 . 730665 • 000300 1. !li07970 . 000749946 
17. 1 . 894866 . 000228 . 730825 . 000306 1. ~8300 . 000762105 
18.2 . 95:S560 . 000119 . 776537 . 000224 1. 6026:50 • 000599861 
18.1 • 9:t<W03 . 000127 . 776:l'?O· • 000231 1. 602760 . 00061:):197 
19.iZ • 974423 . 000064 . 791966 • 000182 1. 634280 . 000:Sl:S938 
19.1 . 969616 . 000091 . 791873 . 000204 1. 634300 . 000:562668 
:zo. 4 . 8~2490 . 000261 . 8524?0 . 000261 1. 759400 . 000690579 

!, 
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r!l 

PARAMETROS DE ENTRADA: 

Sist•ma • prob•r: Cubico 

Opcion utiliz•d•: 
1.- Asignar Indices Pn un• Equisgrafias d• polvos y (opcional) a partir d• •llos 

calcular las Param•tros d• Red. 

El intento d• indexacion NO 5• h•ra asignando las lineas exp•rimentales con las 
que se emp•zaran a probar como lineas base y asignandoles indices especiales. 

Numero maximo p•rmitido <Lb> de asignaciones de valores diferentes de Bexp 
a Cdda una de las lineas base: 3 

Numero <Nt) de lineas toler•das sin identificar: O 

Valor Clmax> mas alto de los indices por asignar: 6 

Numero de linea experimenta! que se prueba como Primera Linea Base: 

~ 
1 
!l' 

~ 

~ 
~ 

1 
~ 



Contlnuacl611 del archivo lnxparNaCI Sal 

TABLA IV 
Y•lor•• da Oc•lc <c•lcul•do~ con lnd lees optativo• ~ per•metros 
r•ciproco• b•s•>• diflaranci•• Qucp-Qcalc . lndie•s Opta ti VOi 

Numero Ocal e +- &Ocalc Qe-Qc •- &lGe-Ge Ind lees 
p•r .. J• <Angstrom•"'-:i!:) <Angstroms"'-2} H K L 

1 o. 0942:54 . ·:"00313 o.ºººººº . 000625 1 1 1 
l. 4 o. 0942,4 . 000313' o. 00003~ . 000627 1 1 1 
2 o. 12,672 . 000417 o.ºººº~º . 000778 2 o o 
2. 4 o. 12,672 . 000417 o. 000078 . 0007Bb 2 o o 
3. 4 o. ,,134'5 . 000833 -. 000108 . 001374 2 2 o 
3 o. 25134, . 000033 o. 000112 . 001376 2 2 o 
4 o. 34:5599 . 001146 O. OOOObt . 0010U5 3 1 1 
•. 2 o. 377017 . 0012:':·J o.ºººººº . 00197:::> 2 2 ~ 

•. 4 0.377017 . OC1?.'0 c. 000037 . 001987 2 2 2 
•. 1 o. 377017 0012~0 o. 000363 . 001981 2 2 2 
6. 2 o. 502690 . 001bó7 o. 000232 . 002:539 4 o o 
6.4 o. 502690 . 001667 o. 000278 . 002524 4 o o 
6. 1 o. 502690 . 001667' o. 000433 . 002:590 4 o o 
e.• o. 628362 . 002083 o. 000072 . 003342 4 2 o 
e. 2 o. 628362 . 002083 o. 000432 . 003081 4 2 o 
e. 1 o. 628362 . 002083 o. 000707 . 003084 4 2 o 
9. 1 o. 7:54034 . 002500 -. 000030 . 003661 4 2 2 
9. 2 o. 754034 . C-02:500 -. 000029 . 003:584 4 2 2 
9. 4 o. 754034 . 002500 o. 000277 . 003:563 4 2 2 

11.2 1. 00,380 . 003334 -. 000670 . 004421 4 4 o 
11. 1 1. 00:5380 . 003334 -. 000131 . 004491 4 4 o 
12. 1 1. 099630 . 003646 o. 000243 . 004780 • 3 1 
13. 2 1. 131050 . 0037:'.jO -. 000310 . 004811 6 o o 
13. 4 l. 131050 . 003750 -. º"0.290 . 004967 b o o 
13. 1 l. 1310'º . 0037'º -. 000127 . 004806 6 o o 
14. 1 1. 2,6720 . 004167 -. 0004,7 . oo~u00 6 2 o 
14. 2 l. 2:567020 . 0041-67 -. 00040:5 . 00:5141 b 2 o 
14. 4 l. 256720 . 004167 -. 000244 . 00,380 6 2 o 
1:5. 1 l. 3:50980 . 004480 o.ººººªº . 00:5369 • 3 3 
16.2 l. 382400 . 004:584 -. 000166 . 00:5474 6 2 2 
16. 1 1. 382400 . 004:581 -. 000006 . 00:5370 6 2 2 
17. 2 1. 508070 . C-000"~ -. 000094 . 00574:;! 4 4 4 
17. 1 l. :508070 . M:5o:·c o. 000236 . 00:57:54 4 4 4 
18. 2 l. 602320 . 00:5313 o. 000323 . 00:5904 • • 1 
18. 1 1. 602320 . 000313 o. 000432 . 00:5920 • • 1 
19. 2 1. 633740 .00:5417 o. 000:542 . 00:5924 6 4 o 
19. 1 l. 633740 . 00:5417 .. J. 000:5:55 . 005971 6 4 o 

• 20. 4 1. 7:59410 . IJ~:5B'.?'1 -. 000012 . 006:514 b 4 2 
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Continuación del archivo lnxparNaCl,Sal 

... \BLA V 
Valores •• dc•lC Cc•lcul•do• con indic•• opt.ttvos ~ param•tros 

r•c iprocos b•1•>· diferencias ifc•p-dcaJc . Indices Opt•t1vo1 

Nuinero dc•lc +- &idc•lC ! de-de +- C.de-dc ! Indic•• 
p•r•J• <An;1trom1 t <Ang1troms> H K L 

1 3, 2:57240 . 00~387 o. 000000 . 010792 1 1 1 
1 •• 3. 2:57240 . 00:53137 -. 000~50 . 01083:5 1 1 1 

" 2. 8208:50 . 00466:5 -. 000:5:57 . 008734 " o o 
"·. 2. 9206:50 . 00460~ -. 000871 .ooeat:i: " ~ o 
3.4 l. 994640 .0032?7 c. 000430 . OO:S4:57 " " o 
3 l. 994640 . 003299 -. 000443 . 005462 " " o 
• l. 7VI040 . 0028.l3 -. 0001:50 . 004471 3 1 1 

'·" l. 628620 . 00269:1. -. 000001 . 004270 " " " ... l. 6213620 . 0026i3' -. 000079 . 004296 :z :z " •. 1 l. 6~t3620 . 00269'0 -. 000783 • 004281 :z :z :z 
6. 2 1. 410430 .0023~ -. 000326 . 003:56:5 4 o o 
6 .• l. 410430 . 00233'1 -. 000390 . 003:544 4 o o 
6. 1 l. 410430 . 00233:!. -. 000607 .003636 4 o o 
e.• 1. 261520 . 002006 -. 000072 . 0033:58 • " o 
e." 1. 261:520 .0020&, -. 000433 . 003096 4 2 o 
e. 1 1. 261:520 . OC2086 -. 000710 . 003098 • " o 
9. 1 1.1:51610 .0019,,4 o. 000023 • 002800 4 " " ~-" l. l:Slb10 . 001904· o. 000022 . 002741 4 " " 9. 4 l. 1:51610 . 0019"4 -. 000211 . 002724 • " :z 

11. 2 o. 997321 . 001649 0.000332 . 002197 4 • o 
11. 1 o. 997321 . 001649 o. 00006:5 . 002231 4 4 o 
12. 1 o. 9:53622 . 001:577' -. 00010:5 . 00207.& • 3 1 
13. 2 o. 940284 .001:5"\~ o. 000129 .002004 6 o o 
13 ... o. 940264 . 't'01:5~5 o. 000121 . 002060 6 o o 
13. 1 o. 940264 . 001:5~•!1' o. 0000:53 . 002001 6 o o 
14.1 0.892031 .0014·.1:s o. 000162 . 001842 6 " o 
14. 2 o. 89.il031 .00147:S:' o. 000144 . 00182e 6 2 o 
14. 4 o. 892031 . 00147~ o. 000087 .001913 6 " o 
1:1.1 o. 8603,1 . 001423 -. 00002!J .001713 • 3 3 
16.2 O. B~0:.518 . 001407 o. oooo:u . 001687 6 " :z 
16. 1 0.8:50:518 . ·':~1407 o. ooooo::z .0016:5~ 6 2 " 17. 2 o. 814309 . 001347 o. 000026 . 001:5:14 4 4 4 
17. 1 o. 814309 . 001317 -. 000064 . 0010:17 4 4 4 
19. 2 o. 789996 . 001306 -. 000080 . 0014:59 • • 1 
18. 1 O. 789996 • 001306 -. 000107 . 001462 • • 1 
19. 2 o. 702363 .0012'?'1 -. 000130 . 001422 6 4 o 
19. 1 O. 782363 .OC129'1 -. 000133 . 001433 6 4 o 
20 .• o. 7:53904 . 001217 o. 000003 . 001399 6 • " 
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NuJnu•o! 
de ! 

P•1"•J•~ 

Continuación del arehlvo lnxparNaCl.Sal 

TAliLA vr 
tV•lOf'•'I Utilitado• •n el Calculo d• P•t"•IHtf'O'I d• Red] 

Indicu ! Func. N•lt.on-R1l•~! Funtion D•lta ! P•tD• ! Pu•am•tro d• R•d! 
H K L. ! cos<Th•tal ..... 2•Ft2 ! tOs•n<Th•t•>""2•F! t/iis•n ! h·n sht. cubic.aH 

! F•tl/nn<Thet•>+l/íh•tal 1 <Th> ..... 2 ! (J!lo •- &c•o> ! 
! Nar••liz•d~.. Ang5tt'ams t ---------------------------------------------------------------------------! 

1 
l. 4 ! 

" ! 2.4 , 
3. 4 ! 
3 
4 ! 
!:t.2 ! 

'· 4 ! 
'· 1 ! 6.2 ! 
6."' ! 
6. 1 ! 
e . .._.! 
9.2 ! 
a. 1 
9. 1 1 

9. 2 f 

"·. 11. :i! 
11. l 
12. 1 1 

13.2 1 

13. 4 1 

13. l 
14. l 
14.2 
14. 4 1 

13. 1 
16. 2 1 

lb. 1 1 

17.2 ! 
17. 1 1 

ta. 2 • 
te. 1 • 
1'?. 2 ! 
19. t 
20. 4 ! 

1 1 1 3. ~9449 . 00b49B 
1 1 1 .;, 44761 . 008000 
2 o o 3. 03722 . 00494~ 
2 o o 3. 1e410 . 0061~9 
2 2 o ! iil. 49076 . 0033,3 
2 2 o i. 96092 . 002747 
3 1 1 1 l. ~~416 . 002174 
2 ;? 2 1 l. 44433 . 002067 
2 2 2 l. 69136 . 002614 
2 ;;? 2 f l. 4~261 . 0021]'2 
4 o o ! l. 12088 . 001ó94 
4 o o ! 1. 4984:? . 0020b1 
4 o o ! 1. 128,7 . 001812 
4 2 O! 1.'22:J11 .002286 
4 2 o ! o. 88771 . 001434 
4 :1 o ! o. 894!11 . 001411 
4 ::z 2 ! o. 71421 . 001321 
4 ~ 2 ! o. 70763 . 001216 
4 2 2 ! t. 01345 . 001~0'\ 
4 4 o ! o. 43708 . 000001 
4 4 o ! o. 44281 . 000866 
' 3 1 1 o. 36129 . 000736 
6 O O ! O, 33130 . 00061'\ 
6 o o o. ~766:5 . 001027 
o o o o. 33639 . 000642 
6 2 o 1 o. ;:4374 . 000.,10 
6 ;! o 1 Q. 23880 • 000480 
6 ::z o 1 o. 46920 . 000892. 
, 3 3 ! o. 18099 . 000369 
6 2 2 o. 1~697 . 0003!:tl 
,t., 2 2 j o. 16146 . 000299 

14. 5035 . 06672:5! 
J !b. 25~1 . 077197! 
' lb. 3920 . Ob42381 

19 4482 . 07~972! 
24. :;';!!jb~ . 068993! 
21. 1674 . 0~7¿67! 
23. 0618 . º'2999! 
23. 4146 . 0:12263~ 
'2.7. 4973 . 06671 :J! 
23. "134 . O:S29'4 ! 
.24. 2393 . 043709! 
29. :!138 º'7047! 
24. ª'~º . 046954! 
2'1. 8436 . 062784! 
24. 0019 . 034290! 
24. 13b2 < 034704! 
23. 0'1'8b . 026060! 
22. 9426 . 023945! 
29. 632, . 037966! 
18. 9067 . 00408!J! 

' 19. 0930 . 00~020! 
• 17. 0448 . 00087:5! 

16. 1080 . 00é!476! 
1 25. ~704 . 009130! 
1 16. 3178 . 002140! 

13. 1340 . 007324! 
:.2. 9Q03 . 007061! 
;!2. El524 . 000699! 
1 o. 4882 ' 008529! 

'1. 3293 . OO'i'b09! 

'4 4 4 o. 08441 . 000210 ! 
9. ,737 ' 007:320! 
5. 4731 . 00S72S! 
:5. 726:J . ooaea?! 4 4 4 1 O. OBS!ll . 000218 

~ ' 1 o. 03:524 . 000104 
' ' 1 1 o. 03922 . 000110 
6 4 o o. 0198:5 'ºººº'3 
6 4 o • o. 02378 . 000076 
b 4 2 1 o. 142!17 . 000284 

í2. 4283 . OO!J4B!J! 
2. 6939 . 005S4 l! 
l. 3952 . 003064! 
1. 6670 . 004408! 
'1. 7229 . 012070! 
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6700. 21! 5. 64170 . 009375 1 

b720. 63! '· 64075 . 009403 ! 
5973. 86! ~. b4009 . 008142 ! 
!1754. "7.4! :), b3996 . 008304 
3qb1' 42! '· 64292 . 006094 1 

3933. ::H! o. 6404, . 006107 1 

3219. ~O! 5. 64120 . 005494 ' 
2972. O~! -,. 64170 . OO!J44b 
2920. 44! :). ~4143 . 00::)::)38 
é':946. 21! ~. 63899 . 005404 
2462. 60! ~. 64040 . 004q10 
2526. 69! :5. 64014 . 004SC9 
2337. 31! '· 63927 . 00:5199 1 

1708. 6:S! o. 64138 ' 005672 
2179. 2B! 5. 63976 . 004495 
2172. b~! 5. 63853 . 004005 1 

187~. 70! 5. 64191 . 004364 1 

2017. 34! 5. 64181 . 004074 1 

.2060. 07! 5. 64067 . 003992 1 

2049. 68! !S. 64300 . 003073 • 
1917. 40! 5. 64207 . 003266 
t 974. 49! 5. 64100 . 002926 1 

2127. 47! ~. 64:?47 . 0026b:S 1 

1833. 17! !S. 64243 . 0030:14 ' 
2139. 95! 5. 64202 . 002ó:l0 ! 
2262. 60! ~. 64273 . OOIZ292 ! 
2364. 32! ~- 642t.1 . 002204 1 

1B:l6. 71! 5. b4225 . 002741 ! 
2643. 33! '· 641 :S4 . 001073 1 

2600. 01! :;, 64:?04 . 001833 1 

30:l9. 30! 5. ~4171 . 001621 1 

3328. 91 ! 5. 64199 . 001403 
3264. 69! 5. 64120 . 001426 1 

4469. 16! 5. 64113 '001056 1 

4321. 60! 5. 64094 . 001083 1 

5~00. 73! 5. 64077 . 000091 
4892. 74! 5. 64074 . 000970 1 

3829. 67! '· 64172 . 001108 1 



Continuación del archivo InxparNaCl.Sal 

TARLA VI' 
CValor1u Utili1ado1 1t11 aJ. Calculo de P•r.ir1•t1'D1t de Redl 

Nu•n.ro! lndic•• 
de ! H K L 

p•r•J•¡ 

l 
l. 4 
:z 
:Z.4 
3.4 

"" 4 

'· :z 0.4 
0.1 
6.:Z 
6. 4 
6. l 
e. 4 
B.:Z 
e. 1 
9. l 
9. :z 
9. 4 

11. 2 
11. l 
12.l 
13.2 
13. 4 
13. 1 
14. 1 
14.2 
14.4 
1,, 1 
16.2 
16. 1 
17.;z 
17. l 
le;;z 
18. l 
19.:Z 
19. 1 
20. 4 

l l 1 
1 l 1 
:z o o 
:z o o 
:z :z o 
:z :z o 
3 l l 
:z :z :z 
:z :z :z 
:z :z :z 
4 o o 
4 o o 
4 o o 
4 :z o 
4 :z o 
4 :z o 
4 :z :z 
4 :z :z 
4 :z :z 
4 4 o 
4 4 o 
' 3 l 
6 o o 
6 o o 
6 o o 
6 :z o 
6 :z o 
6 :z o 
• 3 3 
6 :z :z 
6 :z :z 
4 4 4 
4 4 4 
' • l 

' ' l 6 4 o 
6 4 o 
6 4 :z 

Func. Nehon-Ril•IJ! Funcion Delt• ! 
COI CTh•h )"'2•Ft2 ! 10sen CTh•t• )"'2•F! 

F•tl/•en<Th•ti1J+l/Theti1J ' 
No Normal11•d•• 1 

3. 96970 . 006070 
4. 44761 . 000000 
3. 36361 . 00:5200 
3. 70470 . 0061!59 
2. 49076 . 0033"3 
2. 17166 . 002aó4 
l. 72t~O . 002267 
l. 60219 . 00:!184 
l. 89136 . 002614 
1. 60739 . 00220, 
t. 24338 . 001777 
l. 49042 . 002061 
l. 24892 . 001902 
1. 22:511 . 002296 
o. 98474 . 001:510 
o. 99982 . 001,16 
o. 79031 • 001397 
o. 78497 . 00128!5 
l. 01345 . 001,04 
o. 48:552 . 000848 
o. 48999 .. 000910 
o. 39979 . 000701 
o. 36751 . 00068,. 
O. !5766:5 . OOlO;t7 
o. 37223 . 000680 
o. 26971 . 000:542 
o. 26490 . 000511 
o. 469~0 . 000092 
o. 20027 . 000392 
o. 17412 . 000375 
o. 17846 . 00030!5 
o. 09363 . 00022!5 

17. 7883 . 078909! 
16. 2551 . 077187! 

! 20. 1045 . 075480! 
18. 448:2 . 075972! 
24. 2!}65 . 068983! 
23. 9614 . 066463! 

! 28. ;?849 . 060360! 
28. 8129 . 0!59!582! 
27. 4973 . 06671!5! 
28. 7912 . 060112! 
29. 827 4 . 048988! 
29. ;;,\'138 . 057047! 

~ 29. 8219 . 052473~ 
29. 8436 . 062784! 
29. !53!52 . 0373!50! 
29. !5:538 . 037643! 

! 28. 2033 . 027267! 
20. 2310 . 024B36! 
29. 632:5 . 037966! 
23. 2600 . 001829! 
23. 3786 . 002314! 
20. 0707 . 004492! 
19. 8216 . 006294! 
25. 2754 . 009130! 

l 19. "'ªº' . 005894' 
16. 0820 . 011602! 
lt'. 8744 . 011288! 
OZ2. 8524 . 000~9! 
12. 8424 . 012:547! 
11. 4800 . 013704! 
11. 7226 . 010803! 
6. 7349 . 011841! 

o. 09794 . 000233 ! 
o. 03909 . 000109 

7. 0116 . 012030' 
2:. 9881 . 007237! 

o. 04339 . 000118 
o. 02202 . 000057 
o. 02631 . 000092 
o. 14257 . 000284 1 
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3. 3011 . 007692! 
1. 7169 . 0040:51! 
2. 0411 . 005731! 
9. 7229 . 012070! 

P•l'OI 
1/&sen 
<Th>,.2 

Param•tro d• Rl'd 
<•n sht. cubico> 

<•a +- &ao> 
Angstroms 

6780. 21! 5. 64170 . 009375 
6720. 63! 5. 64ll75 . 009453 
!5873. 86! 5. 64059 '008142 
5754. 2:4! 5. 63996 . 008304 
3967. 42! 5. 64:;?92 . 006094 
39:53. 51! 5. 6404' . 006107 
3218. 50! 5. 64120 . 00~484 
2972. 05! 5. 64170 . 00:5446 
2920. 44! 5, 64143 . 00:5538 
2:946. 21 ! :i. 638?9 . C05484 
2482. 85! 5. 64040 . 004910 
2526. 69! 5. 64014 . 004829 
2:337. 31! 5. 63927 . 005198 
1708. 65! 5. 64138 . 005672 
2179. 28! 5. 63976 . 00449!5 
2172. 6!5! '· 63853 . 004505 
1875. 70! 5. 64181 . 004364 
2017. 34! 5. 64181 • 004074 
2060. 07! 5. 64067 . 00399.2 
2049. 88! 5, 64358 . 003073 
1917. 40! :5. 64207 . 003266 
1974. 49! 5, 6·1103 002926 
2127. 47! 5. 64247 . 00266!5 
183:J. 17! !5. 64243 . 003054 
2139. 95! !5. 64202 . 002650 
2262. 60! 5. 64273 . 002292 
2364. 32! !5. 64261 . 00i204 
19!5b. 71! 5. 6422, . 002741 
2643. 33! 5. 64154 . 001873 
24:50. 01! 5. 64204 • 00183:1 
3059. 30! :t. 64171 . 001621 
3328. 81! 5. 64188 . 001403 
3264. 69! '· 64l:i!6 . 001426 
4469. 16! 5. 64113 . 001056 
4:321. 80! 5, 64094 . 001083 
5!500. 73! !5. 64077 . 000891 
4892. 74! !5. 64074 . 000970 
3828. 67! 5. 64172 • 001108 



Continuación del archivo lnxparNaCI.Sal 

Ha1m1 un• ind•1•cion1 
Se quhr•n calcular los p•rametros d• r•t::I para TODAS 
las combinacion•• d• indu:acion••. 

Se continuo con tl calculo de paramatros d• red, para una corabin•cion. 

TADLA VII 
Parametros de r•d '-' Red d• Bt'avah em::ontrado• con diftt'ent•• indices 

optativos 

1 
!. 4 
2 
2.4 
3. 4 
3 
4 

~-··· •. 1 
6.2 
6. 4 
6. 1 
9. 4 
9.2 
9.1 
9.1 
9.2 
9. 4 

ll. 2 
11. 1 
12.1 
13. 2 
13. 4 
1:;.1 
14. 1 
14. 2 
M.4 
.~. 1 
16.2 
lb. 1 
17. 2 
17. 1 
19.2 
19. 1 
19. iii! 
19. 1 
20, 4 

110: 
&110: 

Rtd d• 
Dr•v•l•: 

Opclnn 1 Opcion 2 Opcion 3 Dpcion 4 Opcion ~ Opclon 6 

1 1 1 
1 1 1 
2 o o 
2 o o 
2 :z o 
l! 2 o 
3 1 1 
l! l! :z 
l! :z 2 
l! :z :¡ 
4 o o 
4 o o 
4 o o 
4 l! o 
4 :z o 
4 :z o 
4 :z 2 
4 l! l! 
4 :z 2 
4 4 o 
4 4 o 
• 3 1 
6 o o 
6 e o 
6 o ~ 
6 2 o 
6 2 o 
6 2 o 
• 3 3 
6 :z l! 
6 2 ;¡ 
4 4 4 
4 4 4 
•• 1 
•• 1 
6 4 o 
6 4 o 
6 4 2 

,,64141 
.OOOiii!Bl 
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lll Sistema tetrasonal. 

La muestra del TIO 
2 

se preparó por el método del 

clgarTIJlo. Con la Idea Inicial de utilizar fase patrón 

para corregir las separaciones entre arcos, se preparó con 

el 2~ de Silicio. El tiempo de exposición a los rayos X 

fue de 57 ~ 75 horas en cA.rnara grande. La radlacUm utilizada 

fue debida al Cobre con filtro de Nlqucl. El patrón muestra 

lineas nlt!das con SI llneas observadas. para la fase de 

interés y 12 del sillclo, aunque 6 de ellas se traslaparon. 

La pel!cula se Identificó coo el nfunero DS-424. Se creó el 

archivo de parámCU'tlS de entrada parz Al.AEP con las 

siguientes opclonc::: <X'f'rCg!.r por los errores de radlo. 

divergencia axial, tamalil' de muestra y excentricidad; 

introducir como m~da.s experimentales los centros de las 

lineas; tomar como lnceit.ldumbr-e la resolución del ._ernler 

(.OZS mm! más la desviación estándar. De las SI llneas 

medidas para la fase de Interés, 8 quedaron sin 

Identificar. De las 43 lineas ldentlricadas hay 5 a las que 

no se les obsena su pareja ya que su ángulo de Bragg es 

cercano a los 45•. rara trabajar W\Icamente se utillzaron 

39 llneas, 17 pertenecientes a la radiación K,¡. 12 a K«
1 

y 

10 a Ka:2 No se obsen6 nlngUna para K
11

• 

Archivo de par4metros de AUIEP para el TIO ,. 

Allll'pTl0229.Par 

Ercent1"icidd 
Cen 
R+Big-
0 

.025 
Q4 
1.5 •. 03 
l •• 012 
8.4 •. 5 
49.B, .5 
132 • 2 

-. 1411911 •• 01146 
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Archivo de Salida de ALAEP del ThJ
1

• 

AlaepTlOZ29. Sal 

CALlBRAC!ON DE LONGITUDES DE ARCO PARA EGUISGRAFlAS DE POLVOS 
Al_AEo;, 

Nombre d•l Archivo de par•m•t1'0'I de entr•d•: Al.aepTi0~29. P•r 
Nombre del Archivo de dato'I dll! entrad•: AlaepTi0229, Oat 
Nombre d• e'lte Archivo: Al.aepTi0229. Sal 

TABLA l Medida'I de la Fase de interu. 

Num de!Num da! Centro ! Centro !Ancho d•! S•paracion !Centro H.a1 !Centro Ha1 1 
per•J•! medida! Derecho 1 Izq_uierdo! un arco! No funcional! Trantmision! Ret1•orrflx! 
•n pel! d/cada! Cd +- R/2! Ci +- R/2! A +- R ! Snf +- R 1 Ct +- R/2 1 Cr +- R/2! 

! pareJa! <mml ! <mm) ! <mrnl ! (mm) '"''") lmm) ! 
----------------- ------------- ------------------------------------------------! 

1 
1 
2 
2 
3 
3 
4 
4 
5 
5 
b 
b 
7 
7 
e 
e 
q 
q 

'º 10 
11 
!l 
12 
12 
13 
13 
14 
14 

'" '" lb 
lb 

l ! 115. 4~0 ! 
2 ! 11~. 537 
1 124. 150 
2 124. 213 ! 
l 127. 287 
2 127. 313 
1 ! 129. 325 1 

2 129. :300 ' 
l ! 132. 125 1 

2 132. lb:l 1 

1 142. :307 1 

2 1 142. 425 1 

l ! 144. CjlOO 1 

2 1 144. 050 1 

l 150. 825 1 

2 150. 925 1 

1 152. 163 1 

2 152. 125 1 

l ! 1:'7. 175 
2 157. 100 
l 157. q75 
2 ! 1:>7. q99 
1 160. 600 1 

2 160. 625 
l ! 164. 825 
2 164. 500 1 

l 168. 100 
2 ! 167.950' 
l 170. 575 ! 
2 ! 170. 538 
l 172. 450 
2 ! 172. :325 1 

60. 575 
60. 588 
51 987 ! 
51. 925 
48. 912 
48, 8:38 
46. 775 

46. ªºº 1 

44 050 ! 
44. 037 
33. 688 ! 
33. 700 1 

31. 275 1 

31. 175 1 

25. 225 1 

25. 22~ ! 
'2'3. 825 
2:1. 875 
10. 875 ! 
18. 939 ! 
18. 138 ! 
18. 075 
15. 550 1 

15. 5ó3 
11. 462 ! 
11. 200 ! 
8. 400 • 
e 300 • 
~. 600 
5. 700 ! 
3. 93q 
3 400 1 

. 700 

. 700 
~50 

'550 
. 500 
. 500 
. bl:J 

!:13 
. 475 
. 475 
. 625 
. 625 
. 250 
. 250 
. 550 
. 550 
. 350 
'350 
'550 
. 550 
. :300 
. 300 
. 150 
. 150 
. 600 
. 600 

100 
. 150 
. 400 

400 
. óOO 
. 600 
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5<-. 875 
54, 9~0 
72. 163 
72 288 
78. 375 
78. 475 
82. 550 
82. 500 
88. 075 
88. 125 

100. 700 
100. 725 
113. 625 
11:3. ó75 
125. 600 
125. 600 
128. 'J:JB 
128. 250 
138. 300 
138. 163 
139, 8:38 
139. 913 
145. c~o 
145. 063 
153. 3!;:3 
153. :300 
15Cjl. 700 
15Cjl, 650 
164 975 
164, 838 
168. 613 
160. 925 

88. 012 
ea. 063 
88. 069 1 

88. 069 1 

ea. 100 
88. 075 
88. 050 
88, 050 ! 
88. 088 ! 
88, 100 
se. 037 • 
88. 063 1 

ea. 001 1 

ea. 013 
se. 025 
88. 025 
87. 994 ! 

88, ººº ' ea. 025 1 

ea. 019 
88. 056 ! 
88. 031 
ea. 075 
88. 094 
88. 144 

87 ª~º ! 
88, 250 
BS. 125 
ea. cea 
88. 119 ! 
88. 144 
87. 86' ! 

' 



Continuación de la Tabla 1 del archivo AlaepTI0229.Sal 

17 l 183. 42:5 352. 500 . 300 169. 075 267. 962 
17 2 183 4:50 352. 400 '300 169. 9:10 267. 925 
10. 1 1 184. 300 351. :57:1 . 300 167. 27:5 267. 939 
19. 1 2 184. 100 351. 72:5 . 300 167. 625 267, 913 
IS. 2 1 184.37:1 3~H. :l:o?:I 200 167. 1:10 267. 950 
19.2 2 184, 400 3:11. !500 . 250 167. 100 267. 950 
19. 1 l 185, 375 350. 7:2!5 . ''º 16:1. 350 268, 050 
19. 1 2 18:1. 300 350. 712 . ''º 16:1. 412 268. 006 
20. 1 l 194 100 341. ~7:1 . :;oo 147. 77:1 267. 989 
~o. 1 2 19•. 1:50 34~. ººº • 500 147. ª'º 269. 075 
20. 2 1 194. 700 341. 300 . 300 146. 600 269. 000 
20. 2 2 194. 625 341. 350 . 300 146. 7:25 267. 988 
21. 1 1 204. 462 331. 825 . 3:li0 127. 363 268. 144 
21. 1 2 204. 500 331. 72:1 3:10 127. 225 269. 113 
21. 2 1 204. 8!:10 331. '300 . 250 1:26. 450 ""ª· 075 
21. 2 2 204. 900 331. 32:1 . 250 126. 425 268. 113 
22. 1 1 20:li. 700 330, 400 . :mo 124. 700 268. oso 
22. 1 2 205. 6:50 330. 450 . 300 124. 800 268. 050 
22. 2 l 206. 1:50 329. 900 . 2:10 123. 750 268. 025 
22. 2 2 206. 063 329. 939 . 250 123. 87:5 268. 000 
23. 1 1 208. 12:5 327. 763 . 400 119. 639 267. 944 
23. 1 2 208. l:liO 327. 862 . 400 119. 712 268. 006 
23. 2 1 208. b50 327. 27:5 . 350 118. 625 267. 962 
23. 2 2 208. 775 327. 300 . 350 118. 925 268. 038 
24. 1 1 211.000 325. 07, . 400 114. 07'5 268. 038 
24. 1 2 210. 939 32:1. 12:1 400 114. 188 268, 031 
24. 2 1 211. 5:50 324. 462 . 3:50 112. 912 268. 006 
:24.2 2 211. 4~0 324. 450 . 350 113. 000 267. 950 
25. 1 1 211.900 324. 212 . ::100 112.313 268. 056 
25. 1 2 Oi:!II.900 324. 175 . 300 112. 27'5 260. 038 
25. 2 1 212. 42:5 323. 675 . 250 111. &?50 268. º'º 
2:1. 2 " 212. 350 323. 650 . 250 111. 300 208. 000 
26. 1 1 220. 050 316. 075 . 400 96. 025 269. 063 
26. t 2 219. 950 316. 12:1 . 400 96. 175 269. 038 
26 2 1 220. :575 315. 450 . 350 94. 875 268. 013 
26.2 2 220. 725 315. 275 . 3:10 94. 550 269. 000 
27. 1 1 220. 150 307. ªºº . "ºº 79. 650 267. 975 
27. l 2 228. 150 307 900 . 400 79. 750 268. 025 
27. 2 1 229. 000 307. º'º . 350 78. º'º 268. 025 
27. 2 2 229. 000 307. ººº . 350 78. 000 268. 000 
26. 1 l 23l. 163 304. ªºº . 300 73. 637 267. 981 
28. 1 2 231. 200 304. 850 . 300 73 650 268. 025 
28. 2 1 232 075 304. ººº jOQ 71. 925 268. 038 
29. 2 2 232. 100 304. ººº . 300 71. 900 268. 0:10 
29. 1 1 244. 125 292. 067 . 400 47. 9b2 268. 106 . 29. 1 2 243. 925 292. 125 . 400 48. 200 268 025 
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TABLA I I f't•d idas Pro1Hd ladas. 

Nuin de! Centro Du'. ! Cll!ntro I 1q. ! Ancho dtt! Separacion No ! Centt'O Hal ! C•ntro Hu! 
par•J•! pro1Dedio ! pro•wdio ! un •reo ! func. promedio ! Triansmision! Retror•flx! 
en pel! Cd +- R/2 ! Ci +- R/2 ! A +- R l Snf +.- <R+&i) ! Ct +- R/2 ! Cr +- R/2! 

! (llUI) '"'"'' ! (mm) ! <mm> ! ('f'm) ! (mml ! ----------------------------------------------------------------------! 
1 115. 494 60. 5813 ! . 700 54. 9125 . 0780! 98. 0375 ' 
2 124. 181 ! !U. 9562 . 550 72. 2250 . 1134! 88. 0687 ' 
3 127. 300 48. 8750 . 500 78. 4250 . 0957 1 88, 0975 
4 129. 313 46. 7875 . 613 82. 5250 . 0603! ea. 0500 ' • 132. 144 44. 0438 . 475 88. 1000 . 0604! ea. 0938 ' 
b 142. 'lOb 33. 6?38 . 625 108. 7130 . 0427! se. 0000 ' 
7 144. 875 ::u. 22'50 . 250 113. 6:)00 . 0604! ea. 0500 ' 
e 150. 025 2~. 2250 . 55~ 125. 6000 . 0250! ea. 0250 
q 152. 144 23. 8500 . 350 128. 2940 . 0869! 87. 9969 

10 157. 138 18. 9063 . 5~0 138. 2310 . 1222! ea. 021Y ! 
11 157. 981 18. 1063 . 300 139. 8750 . 0780! 98. 0438 
12 160. 613 15. 5563 . 150 ! l45. 0960 . 0338~ ea. 0044 
13 164. 663 11. 3313 . 600 153. 3310 . 0692~ 87. 9969 ' 
14 168. 025 ' a. 3500 . 150 159, 6750 . 0604! es. 1875 ' 
15 170. 556 5. 6500 . 400 164. 9060 . 1222! 88. 1031 ! 
lb 172. 307 3. 6188 ! . 600 168. 7690 ' 2460! 88. 0031 
17 183. 438 352. 4500 . 300 ' 169. 0120 . 1134! ' 267.9440 ! 
18. 1 ! 184. 200 351. 6500 ! . 300 ' 167. 4500 . 2725! ' 2b7. 9250 
18. 2 ! 184. 307 3:H. 5130 . 250 167. 1250 . 0603! 267. qsoo !. 
19.1 ' 185. 338 350. 7190 . 550 ' 16'5. 3810 .0692! ' 268. 0280 ! 
20. l ' 194. 125 341. 9380 . 300 ' 147, 8130 . 0780! ' 268 0310 
20. 2 ! 194. 663 341. 32'50 ' . 300 146. 6630 . 1134! ' 267. 9940 
21. 1 ! 204. 481 331. 7750 ' . 350 127. 2940 . 1222! 268. 1280 
21. 2 ! 204. 875 ! 331. 3130 . 290 ! 126. 4380 . 0427! ' 268. 0940 
22.1 205. 675 330. 4250 . 300 1:24. 7500 . 0957! ' 26.8. 0500 
22.2 ! 206. 10& ! 329. q\90 ! . 250 ' 123, B\30 . 1134! ' 2b8. 0130 
23. l 209. 137 327. 8130 . 400 ' 119. 6750 . 0780! 267. 9750 
23. 2 ! 208. 71:::? 327. ~ge ! . 350 118. 5750 . 095º1! 268. 0000 
24. 1 ! 210. 969 ! 325. 1000 • JIQI') 1 t<. 1310 . 1045! 268. 0340 
24 2 ! 211. 500 324. 4560 . 350 112. 9560 . 0869! 267. 9780 
25. 1 ! 211. 900 324. 1q40 . 300 112. 2940 . 0515! 268. 0470 
2.,.2 ! 212. 308 323. 6630 . 250 ! 11 t. :;?750 . 0604! 269. 02:50 
26. l ! 220. ººº 316. 1000 400 96, 1000 . 1311! 268. 0500 
26.2 ! 220. 650 315. 3630 . 350 94. 7125 . 2548! 268. 0060 
27. 1 228. 1.,0 307. 8500 . 400. 79. 7000 . 0957! 268. ºººº 
27. 2 ~ 229. ººº 307. 0250 . 350 78, 02.,0 . 0603! 268. 0130 
28. 1 ! 231. 181 304. e2so . 300 73. 6437 . 0339! 268. 0030 
28.2 ! 232. 088 304. ºººº . ::100 71. 9125 . 0427! 268. 0440 
29. l ~ 244. 025 292. 1060 . 400 48, OBl:Z . 1929! ! 268. 0660 
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Su1llongitud re•l da h palicu.1.a (idaalm•nt•; 180 mm); 
L +- &L•(Cr +- &Cr>-<Ct +- t.CtJ dond•: &Cr•Si;m• de Cr prom. 

y &Ct•Sigma de Ct prom. 
•( 268. 017 +- . 467813E-01 ) - ( ea. 0563 +- . 485973E-Ol ) 
- 179. q61 +- . 953686t::-01 

F'•ctor d• correccion d• r.lrtio: 
Fr• 180 /(L +- &.L> • 1. OOC22 +/- . 530362E-03 I . 529706E-03 

Num d• S•p•r•cion No Sepi1ri1c ion No Sep•r•cion Funcion•l 
p•r•,t• ' Funcional promedio Funcion•l corregi.1• ' corregid• 
•n poi ' Snf +- &i:Snf ! Snlr +- &Snfr Sr +- S.Sr 

<mm> (mm> ' (mm) 
----------------------------------------------··--------------------------~ 

54. 912, . 0780 ! 54. 9244 . 1072 54. 9244 . 1072 
. 1071 ! . 1071 

2 72. 2250 . 1134 72 2407 . 1518 72. 2407 . 1519 
. 1516 ! . 1'16 

3 78. 4250 . 0957 78, 4420 . 1374 78. 4420 . 1374 
. 1372 ' . 1372 

4 82. 5250 . 0603 92. 5429 . 1042 82. ~429 . 1042 
. 1040 . 1040 

~ 88. 1000 . 0604 89. 1191 . 1071 88. 1191 . 1071 
. 1070 . 1070 

6 108. 7130 .0427 108. 7360 . 1004 108. 7360 . 1004 
. 1003 . 1003 

7 113. 6~00 . 0604 11'3. 6750 . 120·1 ! 113. 6750 . 1207 
. 1206 . 1206 

e 12:5. 6000 . 1')250 125 6270 . 0916 ' 125 . 6270 . 0916 
. oq15 ' . 0915 

9 12e. 2940 . 0869 120. 3220 . 1550 128 . 3220 . ''~º . 1548 ' . 154e 
10 138. 2310 . 1222 ! 139, 2610 . 1956 ' 138. 2610 . 19,6 

. 1954 . 1954 
11 139. 8750 .0780 ! 139. 90,0 . 1523 139. li050 . 1523 

. 1~21 . 1521 
12 145. 0560 . 0338 145. oseo . 1108 ! 145. 0890 . 1109 

. 1107 . 1107 
13 153 3310 . 0692 153. 3640 . 150.b ! 153. 3640 . 1506 

f, . 1504 ' . 1504 
14 159. 6750 . 0604 159. 7100 . 14~1 159. 7100 . 14!H 

. 1449 ! . 1449 

" 164. 9060 . 1222 164. 94:;(:0 . ;!098 164. 9420 . 2098 
. 2095 ! . 209, 

16 168. 7690 . 2460 ! 168. 8050 . 33,7 168. 8050 . 33,7 
. 3353 ! . 33,3 
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17 169. 0120 . 1134 169. 0490 2031 190. 9510 . 2031 
. 2029 . 2029 

18. l 1b7. 4500 . 2725 167. 4860 . 3615 192. 5140 . 3615 
. 3611 '3611 

18. 2 167. 1250 . 0603 167. 1610 . 1490 192. 8390 '1490 
. 1489 . 1489 

19. 1 165, 3810 . 0692 165. 4170 . 1570 194, 5830 . 1570 
.1568 . 1560 

20. 1 147. 8130 . 0700 147. 8450 . 1565 212. 1550 '1565 
. 1~63 . 1~63 

20. 2 146. 6630 . 1134 146. 6940 .1913 213, '3060 . 1913 
. 1911 . 1911 

21. 1 127.2940 . 1222 127. 3210 . 18'18 232. 6790 . 1898 
. 189-!i . 1096 

21. 2 126. 4380 . 0427 126. 4650 . 1097 233. 5350 . 1097 
. 1096 '1096 

22. 1 124. 7500 . 0957 124. 7770 . 1620 235. 2230 . 1620 
. 1618 . 1618 

22.2 123. 9130 . 1134 123. B3~C . 1791 236. 1610 . 1791 
. 1789 . 1789 

23.1 119. 6750 . 0780 119. 7010 . 1415 240. 2'190 . 1415 
. 1414 . 1414 

23.2 118. 5750 . 0957 118. 6010 . 1587 241, 3990 . 1587 
. 1585 . 1585 

24. 1. 11.4. 1310 . 1045 114. 1560 . 1652 245. 8440 . 1652 
.1650 '1650 

24.2 112. 9560 . 0869 112 9810 . 1469 247. 0190 . 1469 
. 1467 . 1467 

25. 1 112 2940 . 0~15 112. 3190 . 1ll1 247. 6820 .1111 
. 1110 . 1110 

25. 2 111. 2750 . 0604 111. 2990 . 1194 240. 7010 . 1194 
. "193 . 1193 

26. 1 96. 1000 . 1311 90. 1208 . 1e21 2>3 8790 . IB~I 
. 1819 . 1819 

26. 2 94. 7125 . 2548 94. 7330 . 3053 265 . 2670 . J053 
. 3Ci49 . 3049 

27. 1 79. 7000 . oqs7 79.7173 . 1381 280 . 2830 . 1381 
. 1379 . 1379 

27. 2 78, 0250 . 0603 7B. 0419 . 1018 281 . q580 . 1018 
. 1017 . 1017 

28. l 73. b437 . 0339 73. csq7 . 0729 2Bb . 3400 . 0729 
. 0729 '0729 

28 2 71. 9125 . 0427 71. 9291 . oaoq 288, 0720 . oaoq 
. 0808 . 0808 

29. 1 48. 0812 . 1929 48. 0917 2186 311. 9080 . 2186 
. 2183 . 2183 
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L.1 •cu.11;ion qu• ~'Pr•t• •l '•ctar d• cOrr1mi•nto. (2Ep1ilon>, por •rror d• 
D1v•rg•nci.1 AaUl del haz 'l tam.1no dol mue1tra. al angulo medido 2•Phi· et: 

<:2E>• ¡ 00106904 +/- , 00029367 I . 00022677J•COTC2•PhiJ 
+ 1. 00!58,ó3.Z +/- 00178744 I . 00139798HCOT<Phi J 

Abitrtur,¡ (h el Orlfi.C10 1 12)(1 +- &2Xl>· l. 5 +- .03 
Ab•rtur• d• •l Orlf'ic10 2 l2X2 +- L2X=:!J: 1 +- .012 
Dut•ncia d• la mu•stra •1 DI tf1cto 1 (Vl +- ~Vl J: 8. 4 . 9 
Dut•ncu d• la mu1tstr.1 •l OrJfic:io 2 CY:i! +- &V2>: 49. 8 +- . :5 
Out•nc. i• d~ l• muestra al Anod.l (S +- t.iS> · 132 +- 2 

T•bl• IV t:orr•c:cion!'s por Div•r!J•11c:u1 AxJal lj Ta1n.no d• Hu•~tra. 

!Num d•! 2 Theta up <"2Epsíl01l'l> t'•lh Sup !Sr c:orr•gid• PD"~ 
1 P•r•J•! 1tn corr•gir ! c:•lc:u¡arto carr•tpondient• ! DJv a1 tam mue~! 
1 en pei! 2Th -t- .\-2Th ! a <2F.:p1ilon> ! Srtd• +- &Srtd.1 ! 
1 ' (gr•lfosJ <~rr·ado1J ! (mmJ ! CmttJ ! 
~ -------------------------------------------------------------------------! 

27. 4622 . 0:536 o. 026022 .• r.1090 o. 0:52033 . 01,793 ' 54. 9764 . 1230 ! 
. 053:! ' . '""':'5992 . 012003 ! . 1191 ' 

36. 1203 '07:59 ' o. 019423 . OC5884 ! 0.038838 .011792 ! 72. 2799 . 1636 ' 
. 0758 ' . 1104474 ' . 009962 ! . 1606 

' J9. 2210 . 0687 ' o. 01774:! . 009377 ! o. 039483 . 010779 ! 79. 4775 . 1492 ' 
0686 ' . •.:''J40Be ' . 008189 ! . 1494 

41. 2714 . 0:!21 ' o. 016768 . 009081 ' o. 033929 '010183 ! 82. 5764 . 1143 ' 
. 0920 ' . CC38é:3 . 007739 ! . 1118 ' 

! 44. 0599 . 0536 ' o. 015577 . 004721 o. 031147 . 009461 ! as. 150.:z . 1166 ' 
. 093:5 . ooa9a'i' ' . 007190 ! . 1142 ' 

54. 3680 . 0502 ' o. 012169 003691 ú, 024332 . 007397 ! 108. 7600 . 1078 ' 
.0:!01 . OC2806 ' . 00!5621 ' . 1059 ' 

7 56. 8373 . ü60:J ' o. 011:!21 . 003499 o. 023036 . 007005 ' 113. 6980 . 1277 ' 
. 0603 ' . UC2657 . 00:!322 ' . 12!59 

! 62. 8136 . 0458 o. 010140 . CC3078 ' o. 020276 . OIJ6169 ' 12:1. 647C . 0979 ' 
. 0458 ' . 002340 ' . 004687 ' .0962 ' 

64. 1609 . 077:! ' o. 009860 . 002994 ' o. 019716 . 006000 ' 128. 3410 . 1610 ' 
. 0774 ' . 002276 . 004558 ' . l:S94 ' 

10 69. 1306 . 0978 ' o. 008907 . OC27C6 ' 0.017811 . 0054:24 ! 138. 2790 . 2011 
. 0977 ' . -::20:57 . 004120 ' . 1995 ! 

11 69. 9527 . 0761 ' o. 008761 . OC2662 o. 017518 . 00933:! 139. 9230 . l:S76 
. 0761 . ~C2023 . 004053 .15b2 

12 72 5438 0594 •J. 008316 . 002528 ' o. 016629 . 005067 ' 145. 1040 . 1159 ' 
. 0553 ' . -::t921 . 003849 ' . 1145 ' 13 76 ~022 . 0753 o. 007697 . 002329 ' o. 01531 t . 004669 ' 153. 3800 . 1:!52 ' . 0752 . "'~1770 ! . 003546 ' . 1540 

14 79. 8548 . 0725 C. 007188 . 002198 O. 014374 . 004385 ' 159. 7240 1495 ' 
. 0725 ' . •r:.1663 ' . 003330 ' . 1483 ' 

82. 4710 . 1049 O. OOt.82:? . 002078 o. 013642 . 004165 ' 164. 9560 . 2139 ' 
M48 "::"l~H'1 ! . 003162 . 2127 ! 
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16 84. 4027 . 1678 o. 00b563 . 002000 O. 013123 . 004008 168. 8180 . 3397 
. 1b76 . CC1!519 . 003043 . 3383 

17 90. 47!54 10lb o. 00:1219 . 001646 O. 010437 . 003299 190. 9610 . 2064 
1014 001262 . 002527 . 2054 

18 1 96. 25ó9 1807 o. 005132 . 001627 o. 010262 003261 192. :5240 . 3648 
1805 . no124r; . 002~02 . 3636 

la 2 96. 411J14 074!5 o. 005114 . 001623 o. 0!.0226 . 003253 192 . 8490 . 1523 
. 0744 . 001246 . 002496 . 1514 

19 1 97 .291:5 . 0785 o. oo:::io1e . 001602 o. 010034 . 003211 194 5930 . 1602 
. 0784 001233 . 00246'1 . 1:592 

20. 1 106. 0:180 0783 O. 004099 . 001410 o. 008196 . 002826 212. 1640 . 1593 
. 0782 . -:1106 . 00221~ . 1:56:5 

20 2 lOb. l.:530 0956 o. 004041 . 001399 o. 008081 . 002903 213 . 3140 . 1941 
U9:5:5 ":'')1099 . 002200 . 1933 

21. 116.3390 . 0949 o. 003107 . OC1C:22 o. 006212 . 002448 232. 68,0 . 19&?3 
. 0948 . ':'Qo9e9 . 001978 . 1916 

21 2 116. 7ó80 0549 o. 003066 .00121:5 o. 006131 . 002433 233. 5410 . 1122 
0548 . ~':0984 . 001969 . 1116 

22 1 117. 61l0 . 0910 o. 002987 . 001201 o. 005973 . 002406 233. 2290 . 1644 
0809 . OC0976 . 0019,3 . 1637 

22. 2 118. 0800 . 0896 o. 002943 . OCl 193 o. ºº'ªª6 . 002390 236. 1670 . 181, 
. 0895 '':'":'·0971 . 001944 . 1809 

23 1 120. 1:500 0708 o. 002751 . 001161 o. 00:5500 . 002325 240. 3050 . 1439 
0707 . üC09:52 . 001906 . 1433 

23. 2 1&.!0. 7000 0793 O. 002699 :.lC1152 o. 00,398 . 002308 241. 4050 . 1610 
. 0793 . ':'·:'0947 001896 . 1604 

24. 1 122. 9220 0826 o. 002493 . 001119 o. 004986 . 002241 245. 8490 . 1674 
. 0925 . l)C0929 . 001858 . 1668 

.. 2 123. 5100 . 0734 o. 002439 . IJ0111C o. oo.i;a11 . 002224 2'17. 0240 . 1491 
. 0734 . l'.:00924 . 00l849 . 1486 

2:5. 1 123. 8410 . 0556 o. 002408 . 001106 o. 00491:5 - 002214 247. 6870 . 113:; 
05:5~ . ·7'·:'0921 . 001843 . 1128 

2:5. 2 124. 3500 0597 O. 002361 . 001098 i'J. 004721 . 00.2200 248. 7060 . 1216 
. 0596 . ":'":'091"/ . OOtE;36 '1211 

26. 1 131. 9400 . 0911 o. 001651 .maoo1 o. 003302 . 002004 263, 8820 . 1841 
. 0910 . 000869 . 001739 1837 

26 2 132. 6330 1:526 O. 00159:5 000993 o. 003170 001988 265. 2700 . 3072 
. ,,25 000866 001732 . 3067 

27. 1 140. 1410 . Ob90 o. 000844 . OC0920 o. 001698 . 001841 280 2840 1399 
. 0690 . '::'0844 . 001688 . 1396 

27. 2 140. 9790 . 0509 o. 000757 . OC0913 o. 001514 . 001828 281. 9600 . 1036 
. 0508 . 000843 001686 . 1033 

28. l 143, 1700 0365 O. 0005;!4 . 0<:0898 o. 001047 001797 286. 3410 0747 
0364 . :::coe44 . 001698 . 0745 

28 2 144. 0360 . 0404 O. 00042~ . ccoac;3 o. 000857 . 001786 288. 0730 . 0826 
. 0404 . 00084:5 . 001690 . 0825 

29 1 1 :55. q540 1093 -. 001146 , OC0899 -. 002292 . 001777 311. 9060 . 2204 
. 1092 . OC0947 . 001092 . 2202 
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F•ctor :<? c.orrecr-io-i de e1tcentr'l.::1d.:1d: 
Fe• -. 148"1d ..-- . 01146 

Tabla V Correccione'!i. por Eicer.tric1dcM de la muestra en la camara. 

Num de! Sr corrugida por Angulo de Bri11gg! Factor de SF corregida por! 
par•Ja! Oiv ax + tam mue<; ! calculado ! e1cent1·1c1dad ~ excentricidad ! 
•n p•l! Srtda +- &.Srtda Th +- t.Th t:. +- f::.E Se +- &S• 

(m111) ( gradnoa) ! (mm) ! <mm> ! 
; -------------------- ------- -- ---------------- --------------------------- --- ---! 

1 54 97o4 1230 13 1441 Q:Jf)B -. 068764 0052 ! 54. 9077 1282 
2 72 279~ 1636 18 0699 . 0109 -. 087862 00b6 72. 1916 1702 
3 78 477~ . 1482 19 61q4 . 0370 ! -. 094238 . 0071 ! 78. 3832 1553 ! 
4 02. 5764 . 1 t43 20. 6441 o~eo -. 0913304 . 0015 ! 02. 4781 121a 
s Ea. t502 1166 :<2. 037b . 0291 -. 103631 . 0019 ! ea 0466 124s 
6 108. 7600 10"/8 ';';7. 1901 0269 1 -. l2110ñ 009'~ 108 6390 . 1170 
7 11.J. 6980 . 12.'7 28 4;.!44 . 0319 ' - 124731 0095 113. ~730 1372 ! 
8 12~. 6470 0978 31. 4119 0244 - 132533 0101 ' 12~. 5150 '.07q 
9 128. :::1410 1610 32. \1953 04•)2 1 - 134096 0102 128. 2070 . 1:'12 ! 

10 138. 2190 2011 34. :J698 os0:::1 1 - 139214 0106 ! 128. goo . 2111 
11 139 9230 1576 ' 34. 9007 . 0374 1 -. 139961 . 0107 139. 7830 . 1683 

! 12 145. 1040 . 1159 1 36. :l761 . º'90 1 -. 14~125 0109 ! 144 9620 . 1268 ! 
13 153. :3800 1552 18. 3449 0388 -. 144978 011 t 153 2350 lt..64 

! 14 1:'9. 7240 1495 ! Jq 9310 0374 ! -. 146654 0112 159. 5770 1607 
" 164. 9560 2139 ::.i. 2389 05~5 -. 147698 011:; 164 8080 2253 
t6 168. 8180 . 3397 ! 42. 2046 0849 1 -. 148271 . 0114 168 6700 3510 
17 190. 9610 20á4 ·17. 7403 0516 ' -. 148299 0114 190. 8130 2179 
18. 1 ! 192. 5240 . 3648 ! 48 1310 0912 ! -. 1481J91 . 0114 192. 37á0 3762 
18. 2 1112. 9490 . 15;t3 ! 48. 2123 . 0381 ! -. 148044 0114 192 7010 1i:i37 
19.l 194.5930 1602 48.6482 ·º"ºº -.147174 .0114 194.4450 .1716 ! 
20. 1 ! 212. 1640 . 1593 53. 0409 0398 - 1431~0 . 0111 ! 212 (•210 1704 
20. 2 213. :3140 . 1941 ! 53. 3285 O~E5 ! -. 142729 0110 213 1710 . 2051 
21. 1 232. 6850 1923 58. 1712 04~1 -. 133510 . 0104 232. 5510 2027 ! 
ci. 2 233. 5410 11i?~ ~a. '3e53 02Qo -. t330I;;! . 0103 • .i!33. 4000 . 1225 

! 22. 1 ! 235. 2290 . 1644 58. 8072 . 0411 -. 132009 . 0102 235. 0970 .. 1746 
! 22. 2 236. 1670 181' 59 O•t16 01''4 -. 131440 . 0102 236. 0350 . 1917 

23. 1 240. 30:-io . 1439 ! 60. 0761 . 0360 -. 120022 . 0100 ! 240. 1760 1539 • 
:?:3 2 241. 40~0 . 1610 e,O. :::?~12 . 0402 -. 128099 . 0100 241. 2770 1709 ! 
:Z4 1 ! 245. 8490 1674 61. 4623 0419 -. 125052 . C097 245. 7240 . 1771 ! 
C4 . .2 247. 0240 1491 .,1 /'60 0373 ! - 124215 . 0097 246. 9000 1587 

! 25. t 247. 687n 1133 ! 61 '-?217 IJ2Q3 - 123737. 0096 247 ~630 . t22l; 
25. 2 248. 70.',Q 1216 62. 1764 . 0~04 - 122995 009~ 248. ~BJO . 1312 
26. 1 263. 88~0 1841 ~ "15 9706 0460 ! -. 110816 0087 263. 7720 1929 
26. 2 ' 26'3 2700 3072 t.6 3175 0768 -. 109602 0087 265. 1610 . 3159 
21. 1 2eo. 20,,.0 t399 :•o. 0111 0350 - oq5479 0015 200. 1090 . 1474 
27. 291. 9b0t1 1036 !U 4699 0259 -. 0937~17 0073 281 8660 . 1109 
C?e 1 c:e6. 34t·J 0747 ·¡ '!8::-3 01e1 - 009304 0069 206. 2:520 0011 
28 2 288. 07:30 0826 :.z::. 0182 O~C.7 -. 087492 0068 287. 98:50 0895 
29 1 311. 90~.c- 2204 n 976~ 0:5'!-t - 060707 . 0049 31 L 84:50 2253 
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El archivo de parámetros de JNXPAR se creó con las 

siguientes opciones: Indexar el patrón y calcular los 

para.metros de red; normalizar a la longitud de onda Ka; 

probar mé.xlmo con tres lineas dlrcrentes para cada linea 

base¡ no dejar ninguna linea sin Identificar, y, el valor 

ml\xlmo de los indices por asignar, 5. 

Archivo de parámetros de JNXPAR para el TI0
2

• 

lnxparTlOZ29.Par 

lnd 
Q 
Cu 

424 
K a!fla-p. 17 
K •lfl•-11 12 
K alfl•-2• 10 
K beta, O 
K •lfl•-p 
Tetragonal 
N 

3 
o 
5 

Archivo de Salida de INXPAR del TI0
2

• 

lnxparTl0229.Sal 

INOEXACION Df: PATRONE:S DE DEBI~E-SCHERRER Y CALCULO DE PARAl'ETROS DE RED 
1~1XPAJ1 

Nombr• del Archivo de Param•tT'os oe ~ntrada: InxparTiOil29. Par 
N;:,mbr• d•l Archivo da Datas tJe EntTada: InxparTi0.229. Dat 
Nambre d• este Archiva: InxparTi02:!9. s .. 1 
Cond. Exp.: C•m•r•: o, R•dio1cion: cu. Eq,ut11grt1'1• DS: 4:24 

'l"ABLA 1 <Lonsitudes dl't Dnd• Util11ad•s> 

Radiacion Long. d• Onda! Incertidumbre! Numero •• Cu CAngstroms> CAngstroms> 1 in•a• medid•• 

K alta-p 1. ,4178 . 00006 17 
K alfa-1 1. 54051 .-00006 12 
K alla-2 1. 54433 . 00006 10 
K b•ta 1. 39217 . 00006 o 

Long. usada p/normalitar medicion•• d• l•• long•. de •rea: K •lfl•-p 
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Contlnu.ac!On del archh·o Inx.parTlOZ29.Sal -TABLA Ir 
Prom•diOti d• l•• longltude'i CSezp> de. arco <valar•• ••p•ri•. introducidos>• 

Angulas (Thet•> de BrHg Ccillculados a p•rtir d• Se1p > 
" Dht•ncia• (dup) Interplanare'I (calculadas a pal"tir de Theta> 

Numero d•! Longitud de Arco Angulo de &ragg 
p•T'•J• •n! B••P +- &Sup Theta +- LThata 
p•1icu1• ! (rnmJ <grados> 

Di•t•nc la• Intarp lanares 
d•a:p +- &dea:p 

CAngstro••> 

--,-----•• -_-9_0_77~-.-.-20~2-.,-.,.,3 ... ;~:.¡K ~~~o~----3-_-2_4_97--_-00_7_,,._B __ _ 
:z 72. 1916 . 1702 18. 0479 . 042550 2. 4893 • 005754 
3 78. 3932 . 1 :S53 19. 59:3 . 036825 2. 2985 . 004456 
4 a:z. 4701 . 121a 20. 61?:i . 030450 2. 1aw • 003172 
5 ea. 046b . 124' 22. 0117 . 031125 2. o~ . 002Mo 
b 108. 6390 . 1170 27. 15'113 . 029250 l. 6888 • 001744 
7 113. 5730 . 1372 28. 393:J . 034300 l. 6211 . 001.856 
8 125. 51'0 . 1079 31. 37'JO . 026975 l. 480, . 001199 
9 129. 2070 . 1712 32. 0518 . 042900 l. 4~26 . 001797 

10 138. 1400 . 2117 34. 5350 . 052925 l. 3599 . 001975 
11 139. 7930 . 1683 34. 9450 . 042075 l. 34'58 • 001465 
12: 144. 9620 . 1268 36. 2405 . 031700 1. 3040 - 001034 
13 1,3, 2350 . 1664 39. 3033 • 041600 l. 2436 . 001190 
14 159. 5770 . 1607 39. 8943 . o-40175 l. 2019 . 001054 
15 164. 9080 . 2253 41, 20.:m • 0'6325 l. 1703 . 001350 
16 169. 6700 . 3~HO 42. l67!i . 087750 l. 1484 . 001982: 
17 190. 81:30 . íZ179 47. 7033 . 054475 l. 0422 . 000941 

--,-0-.-,--,~92~_-3_7_6_0 ___ 3~1-62~--.a-'P~~:OK ~~:o~-..,---,-.-=o-3:1<>,,,,..-.-oo~,-6-4-=2---: 
19. 1 194. 4450 . 1716 48. 611:1 . 042900 t. 0:267 . 000797 
20. l 212. OillO . 1704 ,3. 0053 . 012600 O. 9644 . 000652 
21. 1 232. ''10 . 2027 ~- 1370 • 050b75 o. 9069 . OCi0604 
22. 1 ~35. 0970 . 1746 'ª· 774:1 . 043650 o. 9007 . 000~21 
:Z3. l 240. 1760 . 1:539 60. 0440 . 03&47!f o. 8990 . 000448 
24. 1 24,, 7240 . 1771 61. 4310 . 044275 o. 9770 . 000471 
11,, 1 247. 5630 . 122'1 61. iNC:O . 030T.Z5 O. 9733 . 000352 
:Z6. l 263. 7720 . 1929 65. 94::;0 • 040200 o. 8435 . 000415 
21. t :zeo. 1090 . 1474 70. 0473 . 030950 o. 9194 . 000297 
:za. l :s6. 2520 . 0011 71. 56:.Jti- • 02042:5 o. 9119 • 000191 
29. 1 311. 9450 . 2253 77. 9613 . 05ó3:Z5 o. 7876 . 0002~7 

--,-B-.-2--1-92-.-7-0_l_0-.-,-6-3-7--4~9~~;;3K a~~:-..,----,t,...,-=o-=""2=--.-=000=7'°'93,,,_--~ 
20. 2 213. 1710 . 2051 :53 29:!3 . 051275 o. 9632 . 000754 
21. 2 233. 4080 . 1225 59. 3~~ . º~' o. 9071 . 000404 
22. 2 236. 03'º . 1917 59. ~ . o-47925 o. 9008 . 000557 
23. 2 241. 2770 . 1709 bO. 3l?:J . 042T.Z5 O. eeee . 000491 
24. 2 246. 9000 . 1507 bl. 72~ . 039675 o. 8768 . 000-428 
25. 2 249. 5830 . 1312 b2. 14:~ . 032900 o. 9734 . 000366 
26. 2 265. 1610 . 3HS9 ób. 290:? . 07eq75 o. 8433 . 000608 
27. 2 281. 8660 . 1109 70, 46:'.tS . 027725 O. 9193 . 000236 
28, 2 287. 98:50 . 089' 71. 99~ . 022379 o. 9119 . 000199 
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Contlnuaclóo del archivo fnxparTl0229.Sal 

TABlA !II 
rFunc. iones calculaddS a paT"tiT' d• !:r•nU.h1ta)J 

NUIU'r'O d•! CS•no ( th•t•) ]"2 ! CS•no Cth&ta)J ... 2 ! O.•tp +- &O•sp Ord•n•do~ ! 
P•T'•J4 No Nar1nali1ados ! NoT"malit•das ' Qexp•4s1m <Th •ta > ... 2/Lambd• ... 2; 

1 . º'6309 '0002:ts . 0563C9 . 000250 o. 0947:53 . 000441942 
2 . 09S993 . 000438 . u'1'99::! . 000439 o. 161!'1' . 000749:596 
3 112491 . 00042'11 . 112481 . 000429 o. 169276 . 00073:59:?4 
4 . 1;!4017 . 000391 . 124017 .0003!11 o. 209668 . 000b0bl64 

• . l-t0471 . 000378 . 140471 . 0003i'8 o. 236376 • 000654101 ,, 2063bB . 000415 . rzos3~e . 00041!5 o. 350627 . 00072~3:J9 , 226120 . 000!>01 ':'lé:!61¿C, .000501 o. '3004t:;'9 . 0008727b1 
s . 271121 . 000419 '.ll7ll::'' . 000419 o. 4:16225 '000740111 
9 '281627 . 000672 '::?916~.l . C'00b12 o. -413902 . 001169.250 

'º . 32139b . 000063 . 3213'Jt. . 000863 o. ~40000 . 0014'114410 
11 . 328101 . 000b90 '3;¿0101 . 000690 o. 552106 '001203700 
12 . 349489 . OOO!S20 . 3494'39 . 000528 o. !588097 . 000933707 
13 .38427:) . 000706 36427:1 . C0070b o. 646632 . 001239060 
14 . 411359 '000690 . 4113::;? . C00b90 o. 692207 . 00121,260 

·~ . 433906 . oooc;i1::t . .,331J'06 . 000970 o. 730149 '001696830 
lb . 4:50644 . 001,24 .4::t0ó4'1 . 00l::t24 o. 758314 . 002624030 
17 '5471l1 . 000947 . 54711\ 000947 o. 9,íl0b41 . 001664440 
18. 2 55:)30, . 000710 . ~~347:3 . 000794 o. 931347 , 00140B2BO 
19. l !553896 . 001632 ',:54007 . 001721 o. 933:596 • 0029686:10 
1'1.1 . 562861 . 000743 . ::t637TC . 000832 o. 948709 . 001473720 
20. 1 . 637907 00071:5 . 6:389:511 . 000815 1. 07:1200 '00145~80 
20.2 . 642723 . 000857 6406ü2 . 000954 l. 077960 . 001689910 
;?1.:2 '724691 . 000~77 . 722277 ooosaa l. '21:5440 . 001084330 
21. 1 . 721344 . 000793 . 722534 . 000907 1. 21503V • 001620·110 
;!2, ~ . 734871 . 000736 '732'14é . 000950 1. 232910 . 0019~5640 
22. 1 . 731e?~O . 000675 • 732456 .01)0791 1. 232530 . 00142b::?20 
23. 1 . 750665 . 000581 . 7~1903 . 000b99 1. 26~2~0 . 001274:)90 
23. 2 . 7~4810 000641 . 7:52319 . 0007'6 1. :.z¿':59:JO . 001:370910 
24. 1 . 771309 . 000649 . 772561 . 000770 l. 300050 . 001397250 
24. 2 '77~605 . 000578 . 77:1045 . 00069ó 1. 3008:)0 . 001272200 
2~. 2 7EU70;( 000473 . 179122 . 000592 1. 311050 . 001098750 
;?5.1 '778014 . 000-445 '7792'?"? . 000568 1. 3113:50 . 0010:57270 
26.. 1 8:)382'5 . 000b2b . SJ5201 . 000757 1. 405420 . 001383300 
2b. 2 . 838313 001014 a:?,54e . 001140 1. 406000 . 00:?028470 
27. 1 . 8835:)2 . 00041'2 99~5'009 . 000551 1. -469;!30 . 001042940 
27. 2 . 688205 . 00030!1 . 985274 . 000441 l. 489680 . OOOB59S45 
26. 1 899979 . 000214 . 901463 . 0003:5'5 1. 516920 . 000714660 
28 2 . 904470 '000229 . 901480 . 000369 l. ~16960 . 000738740 
29. 1 . 9'&'197 . 000400 . q'ªº'~ . 000:5'º 1.612180 . 0010,1190 
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PAiMMETROS DE ENTRADA: 

Si 5t•mi111 • prob•r: T•tragonal 

Opc ion uti U zada: 
l. - Asignar Indices •n un• Equisgri:fias d• polvos 1i1 (opcion•l> a partir dll' ellos 

calcul•r los Para1Htros d• R•d. 

El int•nto d• indaxacion NO sa hara a~ignando las linwas •xpwrimentales con las 
que s .. empezaran a probar como lin•.:Js bas• 1i1 asi;nandal•• indiC•S esp•ciales. 

Numero maximo p•rmitido (Lb) d• adgnacion•s d• valor•• diferer1t•s d• O•xp 
a cad• ·uni111 d• las lin••• base: 3 

Null'era <Nt> d• lin•i1s tol•radas sin identificar: O 

V<tJor <Im•xJ mas •lto d• los indic•s por •signar: 

Numera de linea e-xp•ri1nwntal que s• pTueba como Primera Lin•a Base: 

Numero d• linaa etp•rim•ntal f\.UI! prueoa como Segunda L:i n•a B•se: 2 

1 
~ . 
Q. 

! 
~ 

! 
~ 
~ 



_.,..OLA IV 

Valares d• Ge.ale (ealculada1i can indicas opt•tivos ~ p•rametros 
r•ciproca• b••• ,, difer•nci&s O••p-Gc•lc . lndic•• Optativos 

Num•ra Ge.ale +- &cGcalc Ge-Ge +- 1.Qe-Qc Indices 
pareJa ! <Angstroms .... -2) tAngstroms ... -2) H K L 

1 º· 094753 . 000442 o.ºººººº . 000883 1 1 o 
2 O. 16UH5 '001191 o.ºººººº . 001939 1 o 1 
3 o. 189505 . OC0884 -. 000229 . 001618 2 o o 
4 o. 208891 . 001412 -. 000203 . 002016 1 1 1 
5 o. 236882 . 00110!5 -. 000506 . 001756 2 1 o 
6 º· 3:51020 . OC207:5 -. 000393 . 002796 2 1 1 
7 o. 379010 . 001767 o. 001489 . 002636 2 2 o 
8 o. 4:56:5:53 . 003~·;) -. 000328 . 004616 o o 2 
9 o. 473763 . 002209 o. 000139 . 003372 3 1 o 

10 o. :54052:5 . 0029:58 o. 000283 . 004447 3 o 1 
ti o. 5:51306 . 004322 o. 000800 .oms:520 1 1 2 
12 º· :587901 . 003179 o. 00019:5 . 004107 3 1 1 
13 o. 646058 . 00476., o. 000:574 . 00:5996 2 o :z 
14 o. 693434 . 00498:'1 -. 001227 . 006193 :z 1 2 
15 o. 730030 . 003842 o. 000118 . 00~531 3 2 1 
16 o. 7:58021 . 003:5'3:- o. 000293 . 006151 4 o o 
17 o. 919:536 . 004726 o. 001106 . 006380 4 1 1 
18.2 o. 930316 . 006089 o. 001031 . 007488 3 1 2 
18. 1 o. 930316 . 0-:6009 o. 003280 . 009049 3 1 2 
1q. 1 o. 947:526 . 004413 o. 001182 . 00:5882 4 2 o 
20. 1 1. 074620 . ooeq51 o. 000:577 . 010396 1 o 3 

l. 072440 . 0067.,:1 o. 0027:52 . 008197 3 2 2 
20. 2 1. 074620 . 008951 o. 003342 . 010630 1 o 3 

1. 072440 . 0067:5;» o. 00:5:517 . 008431 3 2 2 
21.2 l. 2167:50 . V09614 -. 001312 . 010686 :z o 3 

l. 214:570 . 007419" O. OOOB6:J . 008487 4 o 2 
21. 1 1. 216750 . 009614 -. 000918 . 011222 2 o 3 

l. 214570 . 00741:5 o. 001257 . 009023 4 o 2 
22. 2 1. 231780 . 00574 . ., o. 000727 . 007257 5 1 o 
22. 1 l. 231780 . 005744 o. 000744 . 007157 5 1 o 
23. 1 1. 264130 . 00983:5 o. 001126 . 011097 2 1 3 

l. ::.?619!10 . 0076"36 o. 003302 . ooes97 4 1 2 
23.2 1. 264130 . ooqa3~ o. 001827 • 011193 2 1 3 

1. 2619:50 . 007636 o. 004002' . 008994 4 1 2 
24. 1 l. 2985:50 . 006493 o. 001501 . 007877 5 o 1 

l. 298550 . 006493 ú. 001:501 . 007877 4 3 1 
:24. 2 1. 30'9330 . 00785T -. 008498 . 00911:5 3 3 2 

1. 298:5:50 . 006493 o. 00:2283 . 007752 ' o 1 
l. 2985:50 . 006493 o. 002283 . 007752 4 3 1 

2,.2 1. 309330 . 0078~7 o. 001728 . 000942 3 3 2 
2:5. 1 1. 309330 . 0078:57 IJ. 002022 . 008900 3 3 2 
26. 1 1. 4062:50 . 0104'97 -. 00083, . 011867 2 2 3 

l. 404080 . ooe2qq o. 001341 . 009667 4 2 2 
26. 2 l. 406250 . 010497 -. 0002:53 .012,12 2 2 3 

l. 404080 . 0082?? o. 001922 . 010312 4 2 2 
27. 1 1. :501010 . '.)10939 -. 011773 . 011967 3 1 3 

l. 488050 . 007377 o. 001183 . ooe4o4 ' 2 1 
27.2 l. 501010 .010939 -. 011328 . 011783 3 1 3 

1. 4880:50 . oo73n o. 001629 . 008220 5 2 1 
28. 1 l. :516040 . 007069 o. 000880 . '::>07768 4 4 o 
:28, 2 l. '16040 . 0070.!a o. 000918 . 007792 4 4 o 
29. 1 1, 610790 . 007~1t o. 001390 . 008,46 5 3 o 
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T.-.BLA V 
V•lor•s do dci1lc <calculad01o con indice• optativos V parametros 
r•ciproco1 b•se), dif!erancias dexp-dc•lc . Indicas Optativos 

Numero dc•lc +- &dc:alc de-de +- &d•-dC ! Indicas 
par•J• CAng1it1'DIH) (Ang•troms> H K L 

1 3. 248660 . O.J7548 o. 000000 . 0t:H32 1 1 o 
2 2. 408250 . 009123 o. 000000 . 014966 1 o 1 
3 2. 297150 . •'J05337 o. 001390 . 009818 2 o o 
4 2. 187960 . 007357 o. 001065 . 010593 1 1 1 
~ 2.05%30 . 004774 o. 002197 . 007637 2 1 o 
6 l. 687850 . 004966 o. 000945 . 006745 2 1 1 
7 l. 6:24330 . CV3774 -. 003181 . 005648 2 2 o 
8 l. 479980 . 00624? o. 000533 .007521 o o 2 
9 l. 452850 . 003376 -. 000214 . 005179 3 1 o 

10 1. 360170 . 003707 -. 000355 . 00:5605 3 o 1 
11 1. 346900 . 005219 -. 000976 . 006768 1 1 2 
12 t. 304210 . 003512 -. 000217 . 004568 3 1 1 
13 1. :Z44130 .004~ -. 000552 . 0057911 2 o 2 
14 1. :Z00970 . 0042'13 o. 001064 . 005387 2 1 2 
1~ l. 170390 . 003067 -. 00009!1 . 004443 3 2 1 
16 l. 148580 . 002669 -. 000222 . 004663 4 o o 
17 l. 042840 . 00266.9 -. 000626 .003625 4 1 1 
18.2 1. 036780 . 003376 -. 000574 . 004197 3 1 2 
18. 1 l. 036780 . 003376 -. 001823 .00~46 3 1 2 
19.1 1.027320 . 002387 -. 000640 • 003195 4 2 o 
20. 1 o. 964656 . 00399'3 -. 000259 .004690 1 o 3 

o. 965634 . 003025 -. 001237 . 003701 3 2 2 
20. 2 o. 964656 . oo:N'7.l -. 001497 . 004792 1 o 3 

o. 96o.634 . OC302'5 -. 002474 . 003803 3 2 2 
21. 2 o. 906566 . 003560 o. 000489 . 004003 2 o 3 

o. 907378 . 0027'7 -. 000322 . 003182 4 o 2 
:u. 1 o. 906566 . 003:U:.oJ o. 000342 . 004202 2 o 3 

o. 907370 . 002757 -. 00\>46~ .003'381 4 o 2 
22.2 o. 901016 . 002093 -. 000266 • 002660 ~ 1 o 
22.1 o. 9010•6 . 002093 -. 000272 . 00262'4 5 1 ;) 

23. 1 o. 989416 . 003440 -. 000396 • 003923 2 1 3 
o. 890182 .002691 -. 001162 . 003148 4 1 2 

23.2 o. 899416 . 003440 -. 000642 003956 2 1 3 
o. 890182 . 002681 -. 001408 . 003182 4 1 :i 

24. 1 o. 877:549 . 002186 -. OOO:K>7 . 002669 ~ o 1 
o. 877:549 . 002U!6 -. 000507 . 002669 4 3 1 

24.2 o. 873929 . 002610 O. OOm?B:50 . 003008 3 3 2 
o. 877:549 . 0021Bá -. 000770 . 002626 o o 1 
o. 977349 . 00218:0 -. 000770 . 002626 4 3 1 

2~.2 o. 873929 . 002610 -. 000576 . 002990 3 3 2 
20. 1 o. 873929 . 002610 -. 000674 . 002981 3 3 2 
26. 1 o. 843273 . 00313C o. 0002:50 . 003:576 2 2 3 

o. 843926 .0024~ -. 000403 . 002Cl15 4 2 2 
26.2 o. 943;173 . 0031'30 o. 000076 . 003769 2 2 3 

o. 843926 . 002483 -.000:577 . 003108 4 2 2 
:ll.7.1 o. 816223 . 00~50 o. 003220 . 003273 3 1 3 

o. 919768 . 002024" -. 00032:6 . 002322 • 2 1 
27.2 0.816223 . 002909 o. 003097 . 003223 3 1 J 

o. 619769 . 0020il4 -. 000448 . 002271 ~ 2 1 
28. 1 0.012163 . 0018B7 -. 000235 . 002097 4 4 o 
28.2 o. 812163 . 001897 -. 000246 • 002094 4 4 o 
29.1 o. 787916 . OC1B31 -. 000340 . 002096 • J o 
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TA¡jt...A \I~ 

[Valor•• Utilizado• .. .. Ca1culo do Param•tro• d• R1tdl 

Num•ro! lndic•s 1 Func. Nelson-Rih~! Funcion D•lt• ! P•so• 
d• ! H K L ! cos tTh•ta >'"'2•F12 ! 10aen<Th•t•l"2•F! 1/&iun 

p•r•J•! F•C 1 /un<Th•t• )+1 /Th•tal ' CThl'"'2 ! 
! Normi1liti1da!: ' ----------------------------------------------------------

1 1 l o ! 3. 95791 . 010257 11. 02q:;z . 118345! 3673. 36! 
2 1 o 1 ' :;z, 89394 . 008126 22. 2217 . 142422! 2263. 27! 
3 2 o o ' 2. 62064 . 00636'5 ! 23. 5819 . 124456! 2333. 41! 
4 1 l 1 ' 2. 46079 . 004544 24. 4143 . 094614! 2952 60! 

• 2 1 o ! 2. 26533 . 004122 25. 4571 . 092455! 2647. 19! 
b 2 1 1 ! 1. 70213 . 002656. ! 29. 3734 . 071032! 2410. 61! 
7 2 2 o ' l. 59454 . 002879 20. 8446 . 076655! 1995. 80! 
e o o 2 l. 36536 . 001898 29. 6142 . 052866! 2388. 22! 

• 3 1 o ! l. 31892 . 002902 29. 7154 . 080677! 1407. 41! 
10 3 o 1 ' 1. 1614S . 003147 29. 8620 . 085079! 1158. 69! 
ll 1 l 2 ' l. 13731 . 002450 29. 8523 . 065714! 1449. 69! 
12 3 1 1 ' l. 06441 . 001730 29. 7599 . 044901! 1695. 09! 
13 2 o 2 o. 95708 . 00::?056 29. 4226 . 049726! 1415. 5b! 
l4 2 1 2 ! o. 88159 . 001846 29. 0121 . 041323! 1448. 93! 
10 3 2 1 ! o. 02330 . 00;'2411 28. :5789 . 050369! 102,1;.. 10! 
lb 4 o o o. 78240 . 003646 28. 2066 . 069973! 656. 06! 
17 4 1 1 ' o. 57012 . 001786 20. 3038 . 016010! 1056. 50! 
te. 2 3 1 2 ' o. 56169 . 001357 24. 9204 . 014301! 1259. 74! 
18. 1 3 1 2 o. 56590 . 003082 25. 0966 . 028503! 561. 05! 
19. 1 ! 4 2 o ' o. 54940 . 0013'77 24. 7594 . 013344! 1202. 06! 
20. 1 1 o 3 ! o. 42273 . 001153 21. 5907 . 000576! 1226. 40! 

! 3 2 2 ! ' ' 
20. 2 ! 1 o 3 ' o. 41420 . 001361 21.2619 . 002335! 1047. 79! 

' 3 2 2 ' ' 
21. 2 ' 2 o 3 ' o. 29637 . 000661 17. 1540 . 008623! 1700. 16! 

4 o 2 ' 21. 1 2 o 3 ' o. 30161 . 001093 17. 4192 . 015631! 1102. 89! 
4 o 2 

22.2 ' 1 O! o. 29289 . 000993 16. 6035 . 016342! 1177. 02! 
22. l • 1 o ' o. 26837 . 000918 16. 0837 . 014290! 12ta4. 96! 
23. 1 ' 2 1 3 ' o. 26507 . 000766 1~. 8111 . 014234! 1430. é5! 

' 4 1 2 ' ' 
23. 2 ' 2 1 3 o. 25713 . 000836 15. 5013 . 016434! 1322. 50! 

4 1 2 ' 
24. 1 • o 1 ! o. 23704 . 000824 14. b387 . 01884!J! 1298. 24! 

4 3 1 ' ' 
24.2 3 3 2 ' o. 23116 . 000728 14. 3196 . 016928! 1437. 02! 

' o 1 ' 
' 4 3 1 ' ' 

25. 2 ' 3 3 2! o. 22371 . 000593 13.9671 . 014018! 1698. 19! 
25. 1 3 3 2! o. 22878 . 000565 14. 2510 . 012918! 1761. 57! 
26. 1 2 2 3 ' o. 16332 • 000716 10. 9032 . 025418! 1320. 83! 

' 4 2 2 ' ' 
26. 2 ' 2 2 3 ! o. 15791 . 001142 ! 10. 5727 . 042837! 876. 97! 

! 4 2 2 ' 27. 1 ! 3 1 3 ' º· 10966 . 000437 7. 7574 . 019862! 1815. 32! 
' • 2 1 ! ' 27. 2 3 1 3! o. 10459 . 000322 7. 4194 . 0145:53! 2265. 66! 
' • 2 1 ! ' 28, 1 ' 4 4 O! o. 09203 . 000224 6, 6893 . 010::397! 2820. l"/! 

29. 2 ! 4 4 o ! o. 00009 . 000237 6. 3635 . 011379! 2710.81! 
29. 1 ' • 3 O! º· 03826 . 000373 2. 9299 . 0240:53! 1817. 68! 
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TAUt.A VI' 
CValor•• Utilizado• en el Calculo de Parametro• de Redl 

Numet'a! Indic•• Func. Nelson-Ri.le\I! Func ion Delta ! Peto• 
de ! H " L CDS <Theta )""2•Fl'2 ! 10sen<Theta>""2•F! 1/lcUn 

par•J•; F•C l/san <Thata )+1/Thetal ! <Thl""2 
Na Normalizadas 

1 1 l o 3. 95791 . 010257 17. 8292 . 118345! 3873. 36! 
2 1 o 1 2. 89394 . 009126 22. 2217 . 142422! 2263. 27! 
3 2 o o 2. 62064 . 0063~5 23. ~19 . 124456! 2333. 41! 
4 l 1 l 2. 46078 . 004544 24. 4143 . 094614! 2052. 60! 
5 2 l o 2. 26:533 . 004122 25. 4571 . 0924551 2647. 19! 
6 2 l 1 1. 70213 . 0026:56 29. 3734 . 071032! 2410. 61! 
7 2 2 o 1. 59454 . 00287'9 28. 0446 . 070655! 1995. 80! 
9 o o 2 1. 36536 . 001a9e 29. 6142 . 052866! 2389. 22! 
9 3 l o l. 'J1892 . 002902 29. 7154 . 080677! 1487. 41! 

10 3 o 1 1. 16145 . 003147 2C/. 8620 . 085079! 1159. 69! 
11 1 1 2 1. 13731 . 002450 29. 8523 . 065714! 1449. 69! 
12 3 1 1 l. 06441 . 001730 29. 7599 . 044981! 1895. 09! 
13 2 o 2 o. 95709 . 002051> 29. 4226 . 049"/;;!6! 1415. 56! 
14 2 1 2 o. 99159 . 0018'16 29.0121 . 041323! 1449. 93! 
15 3 2 l o. 8:::!330 . 002441 28. ~709 . 050069! 1026. 10! 
16 4 o o o. 79240 . 0031.41> 28. 2066 . Ob9973! 656. 06! 
17 4 1 1 o. !'7012 . 001766 2:5. 3038 . 016010! 1056. 50! 
19. 2 3 1 2 o. 56282 . 001315 23. 0029 • 010460! 1259. 74! 
19. 1 3 1 2 o. 56543 . 00:3036 25. 0552 . 024549! 581. 05! 
19. 1 4 2 o o. :54895 . 001354 24. 7186 . 009468~ 1202. 06! 
20. 1 l o 3 o. 42238 . 001119 21. -,552 . 003933! 1226. 40! 

3 2 2 ' 
20. 2 l o 3 o. 41488 . 001331 21. 3323 . 00:5659! 1047. 79! 

3 2 2 ' 
21. 2 2 o 3 o. 29686 . 000639 17. 2109 . 011326! 1700. 16! 

4 o 2 ' ! 
á!l.1 2 o 3 o. 30136 . 001069 17. 3906 . 018312! 1102. 99! 

4 o 2 ! 
22.2 5 1 o o. 29336 . 000973 lb 6584 . 018984! 1177. 02! 
22. 1 5 1 o o. 28813 . 00087!5 16. 8559 . 016990! 1264. 96! 
23. l 2 1 3 o. 26285 . 0007'4~ l:S. 7851 . 016667! 1430. 65! 

" 1 2 ' 
23. 2 2 1 3 o. 257!>6 . 000817 15. !J!>OZ6 . 018904! 1322. 50! 

4 l 2 ' 24. l 5 o l o. 2368':5 . 00000:1 14. 6146 . 0210871 1298. 24! 
4 3 1 ' 

24.2 3 3 2 o. 231:t:t . 000711 14. 3670 . 01921!>! 1437. 02! 
5 o 1 ' 
4 3 l ' 

2~. 2 3 3 2 o. 22409 . 000:176 14. 0133 . 016241! 1689. 19! 
2:t. l 3 3 2 o. 22859 . 000546 14. 2276 . 015011! 1761. 57! 
21>.1 2 2 3 o. 16319 . 00070:! 10. 8853 . 027068! 1320. 83! 

4 2 2 ' ' 
26.2 2 2 3 o. 1:;017 . 001132 10. 1>077 . 044621! 876. 87! 

4 2 2 ' 
27. l 3 1 3 o. 10957 . 000428 7. 7447 . 021032! 181:1.02! 

5 2 l ! 
27. 2 3 1 3 o. 10476 . 000314 7. 4439 . 015756! 226~. 66! 

~ 2 1 ' 
28. 1 4 4 o o. 09276 . 000216 6. 6783 . 011419! 2920. 17! 
20.2 4 4 o o. 08824 . 000230 6, 3946 . 012407! 2710. 81! 
29. l 5 3 o o. 0~823 . 000370 2. 9251 . 024466! 1817. 68! 
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...-. 192 c ... lnactan•s llf•r•ntes •• ind•••C:ton•s. 

S• '1.Ui•r•tt c.alr::ula.T los p•r•••Uas •• J"•d , • .,.. SIETE 
coabin•cion•s •• i.rul•c•cion••· 

S. continuo con •l c11lculo 41• par ... tros d• l"•d• p•r• 7 codln•cion•s. 

TñllLA Yll 
Pa ...... tTos •• 1"•4 • R•d 11• Bf'•Y•is encont'r.ados can 11fif•1"•ntes tn1Uce• optat:lvos 

Llnh Opclon t Opcton 2 Opctan 3 Opcton 4 Dpcion 5 Opc.lon 6 Opcion 7 

1 1 l o 
2 l o 1 
3 2 o o 
4 l l 1 
ll 2 1 o ,, 2 1 1 
7 2 2 o 
9 o o 2 ., 3 l o 

JO 3 o l 
ll 1 1 2 
12 3 l 1 
13 2 o 2 
14 2 l 2 
15 3 2 l 
16 4 o o 
17 4 1 1 
10.2 3 1 2 
18. l 3 l 2 
19. l 4 2 o 
20.1 l o 3 
20.:Z 1 o 3 
21.:Z 2 o 3 4 o 2 4 o 2 4 o 2 
21. 1 2 3 3 4 o 2 4 o 2 4 o 2 
22.2 ll 1 o 
22. l ll l o 
23. l 2 l 3 4 l 2 4 1 2 4 2 
23.2 2 l 3 4 l 2 4 l 2 4 2 
24. l ll o l 4 3 1 4 3 l 4 3 l 
24.2 3 3 2 
:l:J.2 3 3 2 
23.1 3 3 2 
:U.. l 2 2 3 
::lh.2 2 2 3 
27.1 3 l 3 
27.2 3 1 3 
:ze.1 4 4 o 
:ZS.2 4 4 o 
29.1 :i 3 o 

ao: 4.59446 4.:59446 4. 5937:l 4. :t9312 4.59416 4. ll9416 4. 59336 
ha: .001861 ~ 001961 • 001831 • 0011131 . 001113:1 • 00183:1 .0017'19 
co: 2. 96:11>5 2. 9450:! 2. 96579 2. 96599 2. 96:14 2. 96:14 2. 96663 

&co: .001641 .001"41 .001764 .001764 • 0017'S6 .0017'S6 . 001904 
R•<t ti• 
llT~•l•: p p p p p p p 
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111) Sistema hexagonal. 

a) Carbón. 

Para esta fase se preparó la muestra por el método del 

cigarrillo. Se expuso a los rayos X durante 20 horas en 

cámara grande. La radiación utlllzada fue debida al Cobre 

sin filtrar. La equisgrafla obtenida, registrada con el 

no.mero DS-435, mustra un patrón claro con las lineas de 

transmisión intensas, aunque las de la zona de 

retrorrertexlón poco intensas. Para las lineas menos 

nltldas las medidas se realizaron colocando el cursor en 

los llmites interno y P.Xterno de cada linea. para las má.s 

nltldas se colocó el cursor alrectamente en su centr'l. Cada 

medida se reallzó, en promedio, 8 v~ces. La resolución del 

vernier utlltzado es de .025 mm. En total se observaron 23 

lineas de la5 cuale!: sólo- se identificaron 17 con la 

tarjeta, las 6 restantes se consideraron como llncas 

espurias. De las 17 llheas observadas 7 pertenecen a la 

radiación K¡x1 5 a Kct
1 

y 5 a K
13

. 

Archivo de Parámetros de ALAEP para el Carbón 

AlaepCl 2.Par 

Prar.iedia 
Lim 
R+Sipma 
o 

.O;!:! 
43:! 

A continuación se muestra el archivo de datos de salida de 

ALAEP. Se omite el archivo de datos de entrada ya que los 

datos se encuentran en la Tabla I del archivo de datos de 

salida. 

315 



Achlvo de salida de AL.AEP para el carbón. 

AlaeoCI z. Sal 

CALIBRACION DE LONCITUDES DE ARCO PARA EOUISCAAFIAS DE POLVOS 
•tf\EP 

No•bre del Archivo de p•r.111etra.s d~ entrada: AlaepC12p. Par 
Nombre d•l Archivo de datot d• entrada: AlaepC12. Dat 
No•br• d• e•h Archivo: Ala•pC12p. Sal 

TABLA 1 M11tdida• d• la Fau d• inhr••· 

Num d•! Num d•! Centro ! Centro ! Ancho de! B•paracion ! Ce11tro H.11 ! Centro Ha1! 
p•r•J•! medida! D•-r•cho ! l1quierdo! un arco ! No funcional! Tranuni•ion! R•trorefll1! 
en pel! d/cada! Cd +- R/2! Ci •- R/2! A +- R 1 Snf •- R ! Ct +- R/2 ! Cr +- R/2! 

! po1reJa! (mll) ! (nua) ! <inm> 1 <mm> ! <mm> ! (lfWI) -------------------------------------------------------------! 
4 .• 
4. 4 1 

4. 4 1 

4. 4 ! 
4.4 ! 
4. 4 1 

4. 4 1 

4. 4 

• 4 

• • • • • • 7. 4 t 

7.4 1 

7.4 
7. 4 ' 
7. 4 1 

7. 4 ! 
7. 4 ! 
7. 4 ! 
7. 4 ! 
7. 4 ! 
o 
o 
o 
o 
o 
o 
o 
o 

l 112. :537 ! 
2 ! 112. :52:5 1 

3 112. ?il3 1 

.. 112. :550 1 

' 112. 550 1 

6 112. 'ªª 1 
7 112. :113 
e 112. '2' • 
l 115.150 1 

2 ll:I. 063 1 

3 11,. 063 ! 
4 115.088. 
' ll'. 088 1 
6 ll:5. 100 1 

7 11'. 113 1 

e 11:5. 12' ! 
1 128. 700 1 

2 128. 675 1 

3 128. 675 1 

4 128. 625 1 

5 128. 700 
6 128. 67, 1 

7 128. 675 1 

0 toza. 600 
9 ! 128. 725 1 

10 12e. 700 1 

l 130.9~ 1 

2 131. 02:5 1 

3 131. 000 l 

4 131. 025 1 

' 130. 975 
6 131. 025 1 

7 131. 000 
8 131. 02' 

64. '75 
64. 600 
64. 388 
64. 638 
64. 625 
64. 600 
64. 650 
64. 600 
61. 975 
61. sea 
61. 900 
61.950 
61. 963 
61. 950 
61. 963 
61. 963 
48. :550 
48. :550 
48. 425 
48. 400 
48. 47:5 
48. 375 
48. 4:50 
48. 500 
48. 47:5 
48. :52:5 
46. 15-0 
46. 1:50 
46. 200 
46. 150 
46. 1:50 
46. 125 
46. 200 
46. 125 

. 429 

. 429 

. 420 

. 429 

. 425 

. 429 

. 42:5 

. 429 

. 700 ! 

. 700 

. 700 

. 700 

. 700 

. 700 

. 700 

. 700 

.000 

. 000 

. 000 

·ººº . 000 
. 000 

. ººº 
• 000 
. 000 
. 000 
.000 
. 000 

·ººº .000 
.000 

·ººº ! 
. 000 
.000 
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47. 963 
47. 925 
47. 929 
47. 912 
47. 929 
47. 989 
47. Bb3 
47. 925 
93. 175 
53. 179 
93. 162 
,3, 139 
:53. 125 
93. 150 
93. 150 
:13. 16:;;! 
80. 100 
so. 12, 
80. 200 
eo. 225 
so. 225 
80. 300 
80. 225 

ªº· 100 eo. 2:10 
so. 179 
B4. eoo 
S4. 875 
84. BOO 
84. 879 
84. 829 
84. 900 
84. 800 
84. 900 

ee. :556 
es. 563 
EJB. 950 
ea. 994 
ea. :JBe 
ea. '94 
es. :Jet 
ea. :563 
ea. 963 
ea. 47' 
ea. 401 
ea. '19 

ea. '2' ea. 529 
ea. 53e 
ea. 944 
88. 620 
ea. 613 ! 
ea. 550 
ee. 913 
ea. '00 
ea. 929 
ea. 963 
ea. ,90 
ea. 600 
88. 613 
ea. 950 
ea. :me 
ea. 600 
ea. 5ea 
ea. :563 
es. 579 
se. 600 
es. 579 



Continuación de la Tabla 1 del Achlvo AlaepC12.S.il 

7 1 l33, íZOO 44. 000 . 000 89. 200 88, 600 
7 2 133. l75 44. ººº . 000 89. 175 es. sea 
7 3 l33. 200 44. ººº ·ººº 89. 200 88, 600 
7 4 l33. íZOO 43. 900 . ººº 89. 300 88. 550 
7 5 133. 175 44. ººº . 000 89. 175 es. 5ee 
7 b l33. l75 43. 925 . 000 S9. 2SO ea. 550 
7 7 133. 200 44. 000 . 000 89. 200 ea. 600 
7 B l33. 200 44. 000 . ººº 89. 200 se. 600 

10. 4 1 l37. 512 39. 400 . 375 98. llíZ 88, 456 
10. 4 2 1::f7. 489 39. 3á::? . 375 98. l25 BB. 425 
10. 4 3 137. 438 39. 313 . 375 98. l25 BB. 375 
10. 4 4 l37. 462 3Q, 313 .375 "18. 150 88. 397 
10. 4 5 137. 425 39. 32:> . 375 98. 100 89, 375 
10. 4 b 137. 439 39. 300 • 375 98. l37 es. 369 
l0.4 7 l37. ~50 ~9. 32!5 . 375 99.125 99. 397 
10. 4 B l37. 475 39. 313 . 375 9a 1<'>3 ea. 394 
10 1 143. ll3 33. 67:t 375 109. 438 BB. 39~ 
10 ~ 143. 113 33. 775 . 375 109. 339 88, 444 
10 3 143. 150 33. "725 . 37:5 109. 425 88, 438 
10 4 143. 188 33. 713 . 375 109. 47:5 88. 450 
10 5 143. 163 33. 763 . 375 109. 400 es. 463 
10 b 143. 175 33. 713 . 37:5 109. 463 88. 444 
10 7 143. 163 33. 713 . 375 109. 450 88. 438 
10 a 143. 150 33. 730 . 375 10'1. 413 88, 444 
11 1 148. 475 28. 450 .000 120. 025 es. 463 
11 2 148. 400 :i!B. 550 . 000 119. 850 ea. 475 
11 3 148. 475 28. 475 . 000 120. 000 ªª· 475 
11 4 148. 525 28. 475 ·ººº 120. 050 88, 500 
11 5 149. 450 2e. 400 . 000 120. 050 se. 425 
11 b 14e, 450 29. 500 . 000 119.950 88, 475 
11 7 149. 475 28. 425 . 000 120. 050 ªª· 450 
11 e 148. 525 28. 500 .000 120. 025 88. 512 
12.4 . 157. 425 19. 600 . oco 137. 925 ea. 513 
12.• 2 157. 450 19. 575 . ººº 137. 975 99. 512 
12. 4 3 157. 425 19. 600 . 000 137. 825 ea. 513 
12. 4 4 157. 47:5 19. 600 . ººº 137. 975 as. 53a 
12. 4 5 l:J.7. 400 19. bOO . 000 137. BOO 89. 500 
12.4 b 157. 475 19. 575 . 000 137. 900 ea. 525 
12. 4 7 157.450 19. 6CO . 000 137.8~ a0. 525 
12. 4 e 157. 425 l9. 550 .000 137. 875 88. 488 
13. 4 1 162. 675 14. 500 . 000 148. 175 ea. 590 
l3. 4 2 162. 725 14. 425 . 000 148. 300 89, 575 
13. 4 3 162. 650 14. 375 .000 149. 275 89, 512 
13. 4 4 162. 750 14. 325 . 000. 148. 425 ea. 537 
13. 4 5 162. 675 14. 425 . 000 148. 2'° 88. 550 
13. 4 b 162. 650 14. 300 . 000 149. 3'° 88. 475 
13. 4 7 16:Z. 750 14. 375 . 000 148. 375 ea. 563 
13. 4 a 16:Z. 725 14. 500 . 000 148. 225 88.613 
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Continuaclón 1c la Tabla 1 del Achtvo AtacpCl 2.Sal 

12 1 !66. 163 10. 950 . 225 155. 213 se. "ó 
12 2 166. 188 10. 925 . 22'5 155. 262 ea. 'Si> 
12 3 166. 200 10. 913 . 225 155. :;!:87 ea. 5~6 
12 4 166. 137 10. 925 . 225 15:5. 212 se. 531 
12 ' 166. 213 10. 925 . 225 15:5. 288 se. 569 
12 ó 166.17:5 10. 938 .225 15:5. 238 88. 5:56 
12 7 166. 213 10. 9:10 . 225 155. 263 se. 501 
12 e 166. 188 10. 92:5 . 225 15:5. 262 ea. 556 
13 1 172. 300 4. 950 . 000 167. 350 88. 625 
13 2 172. 275 4. 87, . 000 167. 400 ea. '7' 
13 3 172. 325 4. 87:1 . 000 167. 450 88. 600 
13 4 172. 325 4. 900 . ººº ló7. 42, ea. ól2 
13 o 172. 300 4. 900 . 000 167. 400 ea. 600 
13 ó 172. 275 4. 900 • 000 167. 375 as. 587 
13 7 172. 250 4. 900 . 000 167. 350 88. 57:5 
13 e 172. 300 4. 900 . 000 167. 400 88. 600 
S4. 1 1 175. 650 l. 538 . 300 174. 113 ea. 594 
14. 1 2 175. 550 l. 538 • 300 174. 012 as. ~44 
14. 1 3 175. 638 l. 563 . 300 174. 075 88. 600 
14. 1 4 17:5. 588 l. 57!\ . 300 174. 013 as. 501 
14. 1 o 175. 600 l. 575 . 300 174. 025 se. s0a 
14. 1 ó 175. '~º 1. 498 . 300 174. 063 88. 519 
14. l 7 175. 613 l. :ma . 300 174. 113 ea. 556 
14. 1 e 175. 588 1. ~50 . 300 174. 038 88. 569 
15. l 1 190. 550 346. 700 . 000 156. 150 260. 625 
15. 1 2 190. 550 346. 725 . ººº 156. 175 268. 638 
15. 1 3 190. 550 346. 72:t . ººº 156. 175 268. 638 
1,. 1 4 190. 500 346. 650 . 000 1 Si>. 100 268. 575 
15. 1 o 190. 500 346. 725 ·ººº 156. 225 268. 613 
15. 1 6 190. 525 34b. 675 . 000 156. 150 268. 600 

"· 1 
7 190. 475 346. 700 . 000 156. 225 268. 588 

15. 1 e 190. 500 346. 700 . 000 156. 200 269. 600 
ló.1 1 221. 950 315. 425 . ººº 93. 475 268. óBB 
16. 1 2 221. 900 315. 425 . 000 93. 525 268. 6ó3 
16. l 3 :221.975 315. 4:t0 . 000 93. 475 268. 713 
16. 1 4 221. 900 315. 425 . ººº 93. 020 2óB. ó63 
16. 1 o 221. 97' 315. 450 . ººº 93. 475 2óB. 713 
ló.1 6 221. 900 315. 3~0 . 000 93. 450 268. !.25 
lb. 1 7 221. 9:50 :;15. 400 . 000 93. 4:50 268. 670 
16. l e 221. q.z5 315. 425 .ooo 93. 'ºº 260, 67:t 
17. 1 1 225. 97:5 311.308 1. 250 ª'· 413 268. 681 
17. 1 2 226. 137 311.613 l. 250 95. 475 268. 975 
17. 1 3 225. 980 311. óOO 1. 290 95. 613 2óB. 794 
17. 1 4 226. 025 311. 4::25 l. 250 85. 400 2óB. 720 
17. 1 o 225. 875 311. 425 1. 250 05. ''º 268. 650 
17. 1 ó 225. 913 311.487 t. 250 85. 575 260. 700 
17. l 7 225. 863 311. 37, 1. 250 8:5. 512 268. 619 
17. l e 225. 813 311. :sao 1 2,0 85. 6'E8 269. 656 
18. 1 1 237. 425 300. 000 . 000. 62. :575 268. 712 
18.1 2 237. 500 300. 025 . ººº 62. 525 268. 763 
19. 1 3 237. 47:5 300. 025 . 000 62. 550 268. 750 
18. 1 4 237. 450 300. 100 .ooo 62. 650 268. 775 
18. 1 o 237. 550 300. 000 .000 62.4~ 268. 770 
18. l 6 237. 550 299. 950 . ººº 62. 400 268. 750 
IB. 1 7 237. 400 300. 050 . ººº 62. 650 2b8. 725 
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COntlnuacJbn del Achlvo A1aepC12.Sal 

Nulft d•f C1ntro D•l'. ! C•ntro I z:q, ! Ancf\o d•! S•paracion ! Centro Ha2 ! C•ntro Hu! 
P•r•J•! pro1n.dio ! prom.adio ! un arco! Pune. promedio !Trancmhion!R•tror•fl•! 
•n p•l! Cd +- Jt/:l ! Cl 1- R/2 ! ol\ +- R ! S, +- (R+IH) ! Ct +- ll/2 ! Cr +- R/2! 

! <aun> ! (lllft) ! Cft'Ulll ! (-) ' (llJll'I) ! (mm> ! --------------.. --------------------------------------------! 
4.4 ! 
4 
7.4 ! 
~ 
7 

10. 4 
10 
11 
12. 4 
13.4 
l:Z 
13 
14. l ! 
1:5.l 
16.1 
17. 1 
tS. l 

11:?. ~38 
lJ.5. 099 
t29. 675 
131.003 
t33. 191 
137. 461 
143.1~2 
149. 472 
1:17. 441 
162. 700 
166. 194 
172. 294 
17S. 597 
190. ,19 
221. 934 
;i:z,, 948 
237, 479 

64. 6094 
61. 9430 
48. 4725 
4b. 1:S63 
43. 978t 
39. 3313 
33. ?266 
28. 4719 
19. ~97~ 
14.40:31 
lO. 9313 
4. 9000 
l. 0406 

346. 7000 
31~. 4190 
311. 4770 
300.0210 

.4~:'t 
• 700 

. ºº'' . oo·: 

. oc-: 

.3'.I .... 

.37, 

. ooc 

. o::tJ 

. o;.._. 

.z:: 

.000 

.300 

.oc-:· 

.oov 
l. 2~0 

·º'"'' 

47. 9291 • 061'4! 
~3. 1 '47 . O~ól6! 
so. :20;!!5o ' 0879! 
84. 6469 . 0702! 
89. 21'25 '0673! 
'18. 1297 '04~0! 

1"9. 42!10 • 0603! 
120. 0000 . 0944! 
137. ª'30 . 0:)89! 
148. gq70 . 1079! 
1:)5, 2,30 . º'47! 
167. 3940 • 0:)97! 
174. 0!160 • Oób2! 
:?03. B190 . 0~10! 
266. ~160 • 0~47! 
274. 4720 • l23b! 
297. 4~70 • 1193! 

se. :t734 
ea. ::i211 
so. ,739 
SB. 5797 
ea. ~644 
ea. 3961 
ea. ~391 
ea. 4719 
ea. :u41 
aa. 5516 
ea. :S579 
ea. 596q 
ea. ~6ee 

El archln> de pardmetros de lNXPAR para el Carbón se creó 

con las sfguJentes opc-lones: indexar el }:'atrón, normalb:ar 

a la longitud de <>nda KIJ; no asignar lineas expe:'lmentales 

que se Yan a probar como Hneas base; probar- rn.Ulmo con 

tres lineas experlmentales cada linea bue; cero lineas sln 

fdenUftcar y 8 el vaJor máximo de los lndlef!S por asignar. 

A conlJnuación ~ muestran los archivos de parámetros de 

entrada a INXPAR. Sólo par- mostrar el formato del archh'o 

de datos, en e$te ea.so tambli!n se muestra, y posteriot'mente 

el archivo de salida. 
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268. 6090 ! 
269. 6770 ! 
268. 7130 ! 
268.1500 ! 



Archivo de parémetros de INXPAR para el Carbón. 

lnxparCI 2. Par 

Ind 
Q 

Cu 
435 

K alfa-p, 7 
K alfa-t, ~ 

K aifa-2. o 
K beta, 5 
K bat• 
H•xagonal 
N 

3 
o 
B 

Archivo de datos de JNXPAR para el Carbón 

lnxparCI 2.Dat 

4 
5 
7 

10 
11 
12 
13 
14. 1 
15. 1 
16. 1 
17. 1 
19. 1 
4.4 
7.4 

10.4 
12.4 
13.4 

53. 1547 
94.9~69 
89. ::!125 

109.4250 
lii?O. OC·OO 
1~~.2:i30 
1b7.:J940 
174. 0!160 
203.8190 
266. "5160 
274.4720 
297.4~70 

47, 9281 
90.2!>25 
96."1297 
137.D~O 

148.2.770 
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. 0426 

. 0702 

.0673 

. 0683 

.0944 

. 0547 

. 0597 
0662 

.0570 

. 0547 
• 1:<36 
. 1193 
. 0614 
.0879 
. 04'° 
. 0589 
. 1078 



Archivo de salida de INXPAR para el Garbón 

lnxparCl 2.Sal 

INDEXACION DE PATRONES DE DEBIJE-SCHERRER Y CALCULO DE PARAHETROB DE RED 
l'·!XPAR 

Nombra dal A'l"chivo d• P•ramatros .,. Entr•da: Inap•t·C12. Pa't" 
Nombr• d•l Archlvo d• Datos de Entrada: InzparC1íi!:p. Oat 
Notnbr• de ••t• Archivo: lni:parCi2p. Sal 
Cond. Ezp.: Cam•r•: G1 R•diacion: Cu. Eq,uhgrafi• DS: 4':35 

Rad iac ion Long. lf• Unda! lncertidumbr•! Num•ro d• 
Cu <An11stro1H) ' <Ang1troms) l!neas meoU:I•• 

K alfa-p 1. ,4170 • OOOOb 7 

K alfa-1 1. ,40,1 . 00006 
K alfa-íi!: 1. '4433 . 00006 o 
K b•h 1. 39217 . 00006 

TABLA 11 
Promedios d• l•• longitud•• <Bezp) da arca Cvalor•s ezpe"l"im. introducidos), 

Angulo• CThetaJ de Br•11a C.c:alculado• • p•rtir de Serp > 
\1 Distancias Cdezp> Interplanar•• (calculadas a pa"l"tir de Tl1•t•> 

Numero d•! Longi tua d• Arco Angulo 4• Bragg Distancias Interp lanares 
p .. r•J• en! Sezp +- Wezp Theta +- &cTheta d&xp +- &cdeap 
pal icuh ,_, C ¡radas l CAngstromsJ 

•T'Cif 1( •l ª• p 
4 ,3. 1'47 • 0426 13. ;29El7 . 0106'0 3. 3,38 . 0030,6 

' 84. 8469 . 0702 íi!:l.2117 . 017''º 2. 1306 . 001946 
7 89. 212, .0673 22. 3031 . 01682!5 2.0313 . 001707 

10 109. 42'° • Ob83 ~7. 3563 . 01707, l. 6776 . 00117, 
11 120. 0000 .0944 30. 0000 . 023600 1. ,418 . 001292 
12 1,,. 2,30 .0'47 3B.81:J:J . 013675 l.4il299 . 000,18 
13 167. 3940 .0597 41. B.\Q..C¡. . 014925 l. 1555 . 000480 

ar• K alfa l 
14. 1 174. 0560 . 0662 43. 5140 . 016,,0 l. 1187 . 000480 
1,. 1 203. 8190 . 0570 50. 9548 . 01425<> o. 9918 . 000324 
16. l 266. ,160 . 0547 66. 6:zq() . 013675 o. 0391 . 000191 
17. 1 274. 4720 . 1236 óB. 61eo . 030900 o. 8272 • 000279 
18. 1 297. 4,70 . 1193 74. 3b4'3 . 0:29825 o. 7999 . 000216 

Par• K bvt• 
4. 4 47. 9281 . 0614 11. 9820 . 015350 3. 3529 . 004372 
7. 4 80. 2025 . 0879 20. 05::06 . 02197, 2. 0303 . 002219 

10. 4 98. 1297 • 0450 24. 5324 . 011250 l. 67b5 . 000793 
12. 4 137. 8530 ·º'ª9 34. 4633 . 0147ii?5 l. 2301 . 000,13 
13. 4 148, 2970 . 1078 37.071"'3 . 0269,0 l. 1,47 . 000768 
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Continuación d~I archivo fnxparCI z.Sal 

TAJHA 111 
[Funciones calculad•• a partir do b•n<thet•>l 

Numero de! CSeno <th•t•>l ... 2 ! CSeno ( th•t• J l ... 2 ! 0•1p +- &:Uup Ordenados ! 
p•reJ• No Normalir•dos ! Normalizados ' Ge 1p•4sen CTh•ta) ... 2/Lambd• ... 2; 

• . º'2834 . 000083 ! 
4. 4 . 043100 . 000109 ! 

' • 130910 . 000207 ! 
7 . 144025 . 000206 ! 
7. 4 ' 117546 . 000247 ! 

10 . 211160 . 000243 ! 
10. 4 . 172390 . 000148 ! 
11 . 250000 . 000357 ! 
!2. 4 ' . 320217 . 000240 ! 
12 ! . 392858 . 000233 ! 
13 . 445107 . 000259 ! 
13. 4 . 363427 . 000453 ! 
14. 1 . 474076 . 0002R8 ! 
15. 1 ! . 603183 . 000243 ! 
16. 1 . 842642 . 000174 ! 
17. 1 . 867078 . 000366 ! 
18. 1 . 927359 . 000270 

PARAHETROS DE ENTRADA: 

Sist•mil • prob•r: He1agon•l 

Opcion utllitada: 

. 043078 . 000075 ! o. 088906 . 000162244 

. 0431'.!~ . 000109 ! o. 088951 . 000232399 

. 1067.;7 . 000186 ! o. 220287 . 000402987 
. 117430 . 000187 ! o. 242356 . 000407800 
. 117516 . 000247 ! o. 242597 . 000531018 
. 172168 . 000227 ! o. 355326 . 000498384 
. 1723'/e . 000148 ! o. 355801 . 000336885 
.20383-::t' . 000324 ! o. 420683 . 00070571? 
. 320217 . 000.240 ! o. 660877 . 000551999 
. 320314 . 00024:J ! o. b61076 . 000557482 
. 3ó2914 . 00027.i. ! o. 748996 . 00Có23047 
. 363427 . 000453 ! o. 750055 . 000998676 
. 38717., . 000:299 ' o. 799059 . 000685990 
• 492612 . C00280 1 l. 016670 . 000664711 
. 668175 . 000255 ! l. 420280 . 000647902 
. 708131 .000415 ! 1. 461470 . 000982404 
. 757361 . 000345 ! 1. 563070 . 000846148 

1.- A1ian•r Indicu •n una Equhgr•fi•• de polvos v (opcional) 
• p•rtir d• •llos C•lcul•r los Param•tro1 de Rl!d, 

El int•nto de ind•r•cion NO se h•ra asig.n•ndo la• 1 in••• 
•1peri111ental•• can l.as que s• •11pe'!aran a p;:oti"•r coma lin••• bas• 
V .asign•ndoles indices ••p•ciahs. 

Numero masieno permitido (Lb) d• i11sign1:1ciones d• valar•• diferent•• 
d• Oexp a cada una d• l.as lineas base: :J 

Numero CNt) de linei11s tohradas un identtflc•r: o 

V•lor Umax) ••• alto de los indices por asignar: e 

Numero de lin•• •1perl11ental que 

como Prhter• Lin•• Das•: 4 

Numero d• lin•• e1periment•l qu• •• prueba 

co110 .Segunda Lin•• Base: 
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Continuación del archivo lnxparCl 2.Sal 

TABL .. IV 
V•lores de Ocalc (c4lculados con indices optativos 1i1 pal"'amett"a• 

T'ecipJ'ocos base), diferencias üexp-Gcalc e Indices Optativos 

Num&'ro Ocalc -+- &Qcalc Ge-Ge +- &Qe-Gc Indic•• 
par•Ja <Angst~oms-"-2l e Ang s tl" ams "'-2 > H K L 

4 0.088906 . 0001ó2 0.000000 . 000324 o o 2 
4.4 0.088906 . 0001"62 0.000045 .000394 o o 2 
5 0.2:20287 . 000403 0.000000 . 000806 1 o o 
7 0.242514 . 000444 -.000158 . 000851 1 o 1 
7.4 0.242514 . 000444· 0.000083 . 000974 1 o 1 

10 o. 355625. . 000649. -.000299 . 001147 o o 4 
10. 4 0.3:15625 . 000649 0.000176 . 000985 o o 4 
11 0.4:?0326 . 000768 C.000357 . 001473 1 o 3 
1:1. 4 0.660861 . 001209 ! 0.000015 . 001760 l 1 o 
¡:;¡ 0.660861 . 001209 0.000214 . 001765 1 1 o 
13 0.749768 .001371 -.000772 . 001993 1 1 2 
13. 4 0.749768 . 001371 0.000288 . 002369 1 1 :;¡ 
14. 1 0.800156 . 001460 -.001097 . 002145 o o 6 
15. 1 t. 016490 . 00185E 0.000184 . 002521 1 1 4 
16. 1 1.4~500 . 002596 -.002:119 . 003241 o o 8 
17. 1 t. 461020 . 002669 0.000450 . 003649 1 1 6 
18. l 1.564240 . 002861 -.001166 . 003705 :'! 1 1 

TABLA V 
Vailoras de dc&lc Ccalcula.do-s con indices optativos y p•1'ametros 

1'ectprocos ba•a>, diferencias dexp-dcalc • Indic•s Optativos 

Numero 1 dcalc +- &dcalc de-de +- ~de-de 1 Indices 
P•1'&Ja (Angtt1'0ll\S) (Angstrom•> H K l. 

4 3.353780 . OC3056 0.000000 . 006117 o o 2 
4.4 3.353780 . 003056 -.000842 . 007433 o o 2 
5 2. 130620 . 001916 0.000000 . 003896 1 o o 
7 2.030630 . 001854 0.000660 . 003565 1 o 1 
7.4 2.030630 . 001854 -.000346 . 004076 1 o 1 

10 t. 676890 . 0015::18 0.000704 . 002706 o o 4 
10.4 1. 676890 . 001s2e -.000415 . 002324 o o 4 
11 1. 542430 . 001407 -.000655 . 002701 1 o 3 
12. 4 1. 230110 . 0011?4 ! -. 000014 . 001639 1 1 o 
1::1 l. 230110 . 0011?4 -.000199 . 001644 l 1 o 
13 1. 154880 . 001055 0.000595 . 001537 1 1 2 
13.4 l. 154880 . 0010~5· -.000221 .0018::14 l 1 :;¡ 
14. 1 l. 117930 . 00101'1 0.000767 . 001500 o o 6 
15. 1 0.991857 . 00090~ -.000090 . 001231 1 1 4 
16. l 0.838444 . 000764 0.000655 . 000957 o o B 
17. 1 0.827318 . 000755 -.000127 . 001034 1 1 6 
18. 1 0.799556 . 000730 0.000298 . 000948 2 1 l 
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HalJ una indl!'x.acion. 
Se qui•r•n calcular los p•rametros d• rl!'d p.-t•• TODAS 
lcu combfnacion•s d• indexoilcfones. 

Se continuo con •1 calculo de pari1metros d• r1td• po1ra un• cambinacion. 

TABLA VII 
Parametro• de r•d ;J R•d de Rr•vais encontrados con difl•rent•• indices optativoa 

L1n•a Opcion 1 Opcion 2 Opcion ..J Opcion 4 Opcfon ~ Opcfon 6 Opcion 7 

4 o o 2 
4. 4 o o 2 
5 l o o 
7 l o 1 
7 4 1 o l 

JO o o 4 
10. 4 o o 4 
ll 1 o 3 
12. 4 1 1 o 
12 1 l o 
13 1 1 2 
13. 4 1 1 2 
14. 1 o o • 
15. 1 1 1 4 
16. 1 o o e 
17. 1 1 1 6 
18. 1 2 1 

ao· 2.46o'66 
&ao: . 000441 

co: ó. 711 ~B 
&ca: . 001240 
Red de 
Bravais: 

~ s 
¡¡ 

~ 
o. . 
~ 
~ 

! 
N 

~ 



bl Cloruro de estroncio hidratado, SrC1
2 

• 6H:O. 

Para esta fase se preparó la mur.stra por el método del 

capilar. Se utiliz6 Slllclo como fase patrón, aunque 

posteriormente no se corrigieron las longitudes de arco 

experimentales. Se expuso a los rayos X durante 50 horas en 

cámara grande. La radiación utlllzada fue debida al Cobre 

usando flltro de Ntquel. La equlsgrafta obtenida, 

registrada con el nú.mero DS-404, mustra un patrón claro con 

lineas nttldas. Las medidas se realizaron colocando el 

cursor directa.mente en el centro de cada linea. La 

resolución del vernier utilizado es de OZS mm. En total se 

observaron 62 !Incas de la'i cuales se ldentlficar,,n 44 con 

la tarjeta, 6 cuyo ~ngulo dr: Bragg es cercano a los 45 °, 17 

llneas de la zona de retrorreflexi6n y una en transmisión 

que no aparecen en tarjeta. De las 38 11neas identificadas 

se escogieron 36, 32 que pertenecen a la radiación Ka,, 2. a 

Ka.
1 

y 2 a Ka
2

• Todas estas lineas pertenecen a la zona de 

transmisión. 

Archivo de ParAmetros de ALAEP para el SrC1
2 

• 6H
2

o 

AlaepStron36.Par 

Proraedio 
Con 
R+Sigma 
o 

. 02:! 
404 

A continuación se muestra el archivo de datos de sallda de 

ALAEP. Se omite el archivo de datos de entrada ya que los 

datos se encuentran en la Tabla 1 del archivo de datos de 

salida. 
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Achlvo de salida de ALAEP para el SrCl
2 

• 6H
2 
O 

AlaepStron36.Sal 

CAL.lltRACION DE LONGITUDES DE ARCO PARA EOUISGRAFIAS IIE POLVOS 
ALA.E~ 

Nombre d•l Archiva da p•r•m•tros d• antr•d•: Ala•p9tron36. par 
Nombra del Archivo de dato• de entrada: AlaepStron36. Dat 
Nombre d• 1ut11 Archivo: Alaap5tron3ó. S•l 

TABLA I Had id,1u 1111 la Fas• de int•r•1. 

Num d•! Num d•! Centro ! Centrd ! Ancho de! Saparacian ! Centro Haz ! Centro Haz! 
pare Ja! m•did •! DcT•cho ! l z quiero o! un arce ! No func tonal! Transmi 1ion! R• !:ror• 11 x! 
en pel! d/c•da! Cd +- R/2! Ci +- R/2! ~ +- R ! Snfl +- R 1 Ct +- R/2: ! Cr +- R/2! 

! pareJ"! (P\lftl ! <mm) ! lmm> <mm) 1 (mm> (mm) 1 

------------·-------------------- ----·-----------------------·------ ----------! 
1 
1 
2 
2 
3 
3 
4 
4 

" " .. .. 
7 
7 
a 
e 
9 

" 10 
10 
11 
11 
1~ 

12 
13 
13 
14 
14 

'" '" lb 

'" 

l ! 101. 300 1 

2 1 101. 287 
l 1 110. 77~ 
2 1 110. 800 
l 113. 600 
2 113.600' 
1 114 425 
2 114. 438 
1 119. 650 
2 119. 662 ! 
1 122.325 
2 122. 287 1 

1 122.86'3 1 

2 ! 122. 87:5 1 

1 127. 600 
2 127. 600 1 

1 ! 129. 387 1 

2 129. 413 1 

1 132. 350 
2 1:Jó2:. 37S • 
1 133. 675 1 

2 1 1:J3. 6:10 1 

1 1 134. 125 1 

2 1 134. 113 1 

1 134. 462 1 

2 ! 134. 423 1 

1 130. 2~0 1 

2 138. 275 1 

1 140. 200 1 

2 140. 200 1 

1 141. 180 1 

2 141. 225 1 

75. 613 1 

7:5.650 1 

bb. 12:J 1 

66. 100 1 

63. ~ºº 1 

63. ;;ze1 1 

62. ó38 
62. 625 ! 
57. 250 
57, 263 1 

54. 550 1 

54. 550 1 

53. 925 
53. 912 1 

49. 325 1 

49. 287 ' 
47. 500 t 

47. !)00 1 

44. 563 1 

44. 537 
4:?. 300 
43. 275 
42. 77'j 
42. 750 
42. 400 ! 
42. 500 
38. 600 
39. ,75 
36. 737 
36. 775 
35. 675 1 

35. 662 1 

. 375 

. 375 

. 375 

. 373 1 

. 450 1 

. 450 

. 350 ! 

. ::rno 

. 338 ! 

. 338 

.325 

. 325 

. 200 ! 

. 200 

. 350 

. 3•0 

. 375 

. 375 

. 350 

.350 ! 

. 300 

. 300 

. 275 
• ;;!75 
. 250 
. .250 ! 
. 300 
. 300 ! 
. 275 
. 275. 
. 325 ! 
. 325 ! 
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25. 688 
25. 637 
44. ó50 
44. 7CO 
50. 300 
50. 313 
51. 788 
51. 813 
62. 400 
62. 400 
ó7. 775 
67. 737 
68. 938 
68. 963 
78. 275 
78. ~13 
81. 887 
81. 913 
87. 788 
~7. 838 
90. 375 
90. 375 
'11. 3SO 
91. 363 
92. 062 
91. 9,25 
99. 650 
99. 700 

103. 463 
103. 425 
105. 513 
105. ~63 

88. 45~ 
se. 469 
88. 450 
se. 4so 
Re. 450 
88, 444 
88. 531 
88. 532 
88. 450 
88. 462 
88. 438 
88. 419 
ea. 394 
88. 394 
ea. 463 
88, 444 
88. 443 
88. 456 
ea. 456 
88. 456 
ea. 4BB 
88. 463 
88. 450 
88. 432 
88. 431 
88. 463 
ea. 425 
88. 425 
ea. 469 
ea. 4BB 
88. 432 
ea. 444 



Contl.1uaclón de la Tabla 1 del archivo AlaepStronJ6.Sal 

17 1 14:5. 400 :u. 'ºº . 3:50 113. 900 ea. 4'º 
17 2 14:5. 37, 31. 487 .3':50 113. esa 88.431 

10 1 146. :J7':5 30. 462 . 3:50 11:5. 912 ·aa. 419 

10 2 14ó. 413 30. 462 . 3:50 115. 950 ea. 438 

19 1 148. 7:50 28. 125 .250 120. 625 88. 438 
19 2 \49. 789 28. 1h3 .2:50 120. 625 se. 47:5 
20 1 150. 100 26. 775 . 300 123. 32:5 BB. 43d 
2~ 2 1:50. 1!3 2/... 800 . 300 1.23. 313 ea. 4:57 
21 1 1!H. 400 25. 513 . 3,0 125. 887 08. 456 
21 2 151. 400 25. 'ºº .3'50 12':5. 9?0 BB. 450 
22 1 1:53. 700 23. 337 • 300 130. :J63 ea. 519 
22 2 153. 650 23. ~25 . 300 130. ~25 BE'. 407 
23 1 1:55, 175 21. 77:5 .300 133. 400 ea. 47~ 
~3 2 1~5. 17:5 21. 775 .300 133. 400 ea. 475 
24 1 1:58.212 18. 725 . 300 139. 487 se. 469 
24 2 158. 238 18. 7ó:J . 300 139. 476 se.'ºº 
2, 1 159, 675 17. 462 .200 142. 213 ea. 569 
2, 2 159. 663 17. 550 . 200 142. 113 se. 606 
26 1 159. 900 17. 200 . 200 142. 700 es. :55o 
26 2 1:59, 900 17. 212 . 200 142. 688 ea. :556 
27 1 160, 650 16. 300 .3:50 144. 350 se. 47:5 
27 2 160.6:50 16. 300 . 350 144. 3:50 ea. 475 
20 1 lbl. 425 15. 775 .3:50 145. 6'° ea. 600 
20 2 161.413 .,_ ª'º . 3,0 14,. ,.3 88. 632 
29 1 162. 800 14.313 . 213 HB. 488 ea. 556 
29 2 162. 700 14. 275 .213 148. 425 88. 487 
30 1 1b3. 6BS 13. :J50 . 400 1'°. 336 ea. 519 
30 2 1b3. 688 13. 262 . 400 1:50. 426 ea. 475 
31 1 164. 250 10i!. 675 .313 151. 57!:t se. 463 
31 2 164. 250 10i!. 675 . 313 151. 57:5 88. 463 
32 1 16:5, t:il5 11. 938 .200 1,3. 1eq sa. 5:U 
32 2 165. 150 11. 850 .200 153. 300 68. 500 
33. 1 1 167. 125 9. 920 . 225 157. 200 88. :12:5 
33. l 2 167. 12: 9.900 . 225 157. 22' BB. 512 
33. :2 1 167, ~7:5 9. 637 . 150 157. 738 sa. :506 
33. 2 2 167. 37:5 9. 700 . 1:50 1:57. 67:5 88. :537 
34. 1 1 17!t 77:5 1. 375 . 150 174. 400 88. :57:5 
34. l 2 17:5, 800 l. 400 . 1:50 174. 400 88. 600 
34. 2 1 176.:i!:OO l. 07:5 . 100 17:5. 12:5 88. 637 
34. 2 2 176, 163 1. 12:5 . 100 17:5. 038 se. 644 
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Contlnoac16n del archivo AlaepStron36.Sal 

TABLA 11 Hedida'li Promed i•d••· 

Num d•! Centro Der.! C~ntrc Izq.!Ancho de! Separ•cicn ! CentT'c Haz ! CentT'O Hat! 
p•r•J•! p1'cm•dic ! promedio ! un arco ! Pune. prorn•dio ! Transmhion! RetT'o1'efth! 
en pel! Cd +- R/2 ! Ci +- R/2 ! A +- R ! Sft +- CR+lii> ! Ct +- R/2 ' Cr +- R/2! 

! <mml ! Cmml ! Cmm> ! Cmml ! (mm> Cmm> ' ---------------------------------------------------------------------------! 
1 101. 294 ' 75. 6313 ' . 3/'J ! 25. 6623 . 0607! 88. 4624 
2 110. 788 ' 66. 1125 ' . 375 ! 44. 6750 . 0604! 88, 4500 
3 113. 600 ' 63. 2938 . 4:" 50. 3063 . 0338! 88. 4469 
4 114. 432 ' 62. 6313 . 3~0 51. 8003 . 0430! 88. 5314 
o 119. 656 57. 2563 ,:J"".'. 62. 3998 . 02~4! BE. 4561 
6 12:t. 306 54. 5500 ' . 3:.; ! 67. 7560 . 0519! BB. 4280 ' 7 12::?. 869 ! 03. 9188 ' . ii::00 óB. 9'503 . 0423! ea. 3?39 
8 127. 600 49. 3063 . :.:i:·v 78. 2938 . 0515! 88. 4~31 
q 129. 400 ' 47. 5000 ,;J.:; ! BL YODO . 0434! 88. 4500 ' 

10 ~32. 363 44. 5500 ' . 3~0 87. ~125 . 0604! 88. 4563 ' 
11 133. 663 43. 2975 . 300 90. 375('1 . 0250! ea. 47:::>0 
12 134. 119 42. 7625 . 275 ' 91. 3565 . 0342! 88. 4408 
13 134. 444 ' 42. 4500 . 2~'j ' 91. q935 . 1~1?! 08. 4'168 
14 138. 262 ' 38. 5875 . 300 99. 6750 . 0604! 88. 4250 ! 
10 140 200 ' 36. 7563 . &?'.'": 103. 4440 . 0515! 88. 4781 
16 141. 207 35. 6b88 . 3::; 105. 5380 . 0600! 88. 4376 
17 145. 387 ! 31, 4937 ! . 350 ! 113. 8940 . 0338! 88. 4406 
18 146. 394 30. 4625 . 3~: 115. 9310 . 0519! 88. 4~82 ' 
19 148. 769 28. 1430 . 2!C 1:20. 6250 . 0254! 88. 4564 ' 
20 150. 107 26. 7875 ' . 300 ! 123. 3190 . 0335! 88. 4470 
21 151. 400 25. 5063 . 3~: 125. 8940 .0338! ea. 4531 
22 153. á75 23. 3313 ! . 300 130. 3440 . 0515! 88. 5031 
23 155. 175 21. 7750 . 3~~ ! 133. 4000 . 0250! 88. 4750 
24 158, 225 18. 7438 . 300 139. 4810 . 0331! 88. 4844 ! 
~o 159.669 17. 5063 ! . 200 142. 1630 . 0954! 88. 5876 
2b 159. 900 17. 2063 . 200 ! 142. á940 . 0.338! 88. 5'!131 
27 lbO. 630 lb. 3000 ! . 3~0 144. 3500 . 0250! 88. '17!50 
28 161. 419 ' 10 8125 . 350 ! 145. fi07U . 0865! 80. 6~58 
29 162. 7!W 14. 2937 . 2!:J 148. 4500 . 0692'. 88. 5219 
30 163. 688 13. 3063 . 4,1'.' 150. 3820 . 0869! ea. 4q71 
31 lb4. 250 ! 12. 6750 3_ - 151. :'750 . 02~0! 88. 4625 
32 165. 137 11. 8938 ' . 2'::''.:' 153. 2440 . 1045! 80. !H56 
'13. 1 167. 125 9. 9125 .2 .. ! 157. 2130 . 0427! ea. 51BB 
33. 2 ! 167. 375 q, 6687 . 1: 157.7060 . 0692! 88. 5~19 
34. 1 175. 788 1. 3875 . l.> 174. 4000 . 0250! 88. 5875 ! 
34. 2 ' 176. 182 ' 1. 1000 ._. 175.0810 . 0865! 88. 6407 ! 

328 



A contlnuacl6n se muestran los resultados de JNXPAR. 

Archivo de parAmetros de INXPAR para el SrClz. • 61110 

lnxparStron36.Par 

Ind 

" Cu 
404 

K •lf•-p, 32 
K aH•-1• 2 
K al'a-2. 2 
K beta, O 
K a1'a-p 
He1agon• l 
N 

3 
o 
' 

Archivo de salida de INXPAR para el SrCl:a • 6Hz O 

lnxparStron36.Sal 

INDEXACION DE PATRONES DE DEBIJE-SCHERRER Y CALCULO DE PARAllETROS DE RED 
fNXPAR 

Nombre del Archivo di Param•tros de Entrad .. : InrparStron36. P•T" 
Nombre df!l Arct:ivo de Datos de Entrad•: InxparStron:Jbmat 
Nombre de e•te Archiva: In:rparStro:i36 1 Sal 
Cond. ~xp.: Camar•~ Q, Rl:diacion· cu. Equisgrafia OS: 404 

TABLA I CLon~itudas da Onda Utiliudas> 

R•di.c;ion Lona. da Onda! IncartidumbT•! Numero de 
Cu (Angstrom1 > ' <Angstroms> ' lineas medidas 

K alfa-p 1. :54179 . 00006 32 
K alfla-1 l. :540:51 • OOOOb 2 
K alfa-2 ! 1. :54433 .·00006 2 
K bata t. 39217 . 00006 o 
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TAtu A 11 
P1'ont1dio1 de hs longitud•• <Sup) dlir 41'CO <valo1'e1 experim. intl'oducidas), 

Angulo• <Th•t•> d• Dr•gg <calculado• . partir de Bup) 
v Distanc i•• <d••P > Interpl•nar•• <calculadas a partir d1 Thet•> 

Num•ro de! L..ong itud d• Arco Angulo d• Bragg ! Distancia• Intarp lanarat 
p•r•J• •n! Sup +- &Sup Theta +- &cTheta dup +- &dexp 
p1licuh ! <mm) (g1'ado1 > <Angstrom•> 

Par.a K alfa p 
1 29. 6623 .Oá07 6. 4t:5ó . 015175 ! b. 8990 . 016479 
2 44. 6790 . 0604 11. 16813 . ú19100 3. 9799 . 009460 
3 'º· 3063 .0338 12. ~766 . 008450 ! 3. 5403 . 002476 
4 91. t3003 . 0430 ' 12. 9901 010750 3. 4399 . 002936 
5 62. 3998 . 0294 . 15. 6000 . 006350 2. B66b . 001249 ,, 67. 7560 . Q519 16. '?3QQ . 012975 2 6499 . 002069 
7 68, 9503 . 0423 ! 17. 23?!: . 010575 2. 6014 . 001647 
B 78. 2938 . 0515 19. 5735 . 012875 2. 3011 . 001543 
9 81. 9000 • 0434 20. 4750 . 010850 2. 2038 . 001203 

10 97. 8125 .0604 21. 9531 . 019100 2. 0620 . 001427 
11 90. 3790 . 0290 22. 9928 . 006250 2. 006~ . 000604 
12 91. 3565 . 0342 22. 8391 . 008550 1. 9861 . 000781 
13 91. 9939 . 1219 ! 22. 99'3'1 . 030475 l. 9731 . 002946 
14 99. b750 . 0604 ! 24.91'?e . 015100 1.E>29ó . 001109 
15 103. 4440 .o:us 25. 8610 . 012875 1. 7673 . 000887 
lb 105. 5380 . 0600 26. 3845 . 019000 1. 7347 . 000982 
17 113. 0940 .0338 28. 4735 . 008450 1.6170 . 000502 
10 115. 9310 . 0519 28. 9828 . 012975 1. 5910 . 000712 
19 120. é250 . 0254 30. 15b3 . 006350 1. 5345 . 000352 
20 123. 3190 .0335 30. 8273 . 008~75 1. 5042 . 000427 
21 l:Z~. 6940 .0338 . 31 47'3'!J . ooa450 1. 4765 . OOC4l3 
22 130. 3440 .mu5 32. 9860 . 012875 1. 4314 . 000559 
23 133. 400~ . 025(1 33. 35·JO . 0062~0 1. 4023 . 000287 
24 139. 4810 .O:t31 3.;, 8703 . 008275 ! 1. 3484 . 000332 
25 142. 1630 . 0954 3:'.i. 54._,B . 0~3850 1.3262 . 000824 
2b 142. 6940 . 0338 35. 67'J5 . 008450 1. 3219 . 000323 
27 144 . .3500 .0250 36. 0&75 . 0062~0 1. 3088 . 000~46 
28 145. 6070 . 0865 ! 36. 40113 . 021625 1. 29'i'O . 000715 
29 148, 4560 . 0692 37. 11~0 . 017300 ' 1. 2176 . 000559 
30 150. 3820 . 0869 . 37. 5955 . 021725 . 1. 26'36 . 000671 
31 151. 5750 . 0250 . 37. 8938 . 006250 1. 2551 . 000225 
32 193. 2440 . 1045 38. 31!0 . 026125 1. 2435 . 000765 

arif K alf!a 1 
33. 1 157. 2130 . 0427 39. 3033 . 010675 1. 2160 . 000419 
34. 1 174. 4000 • 0250 43. 600V . 006250 1. 1169 . 000258 

Parro K· al Fa 2 
33. 2 197. 7060 . 0692 39. 4265 . 017300 1. 21~8 . 000588 
34. 2 17:~. 0910 . 0865 43. 7703 . 021625 1. 1162 . 000570 
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TABLA 111 
CFunc ioneos calculadas a pat·tir de Sen(th•ta>J 

Num•ro de! CSeno <thetall"2 Cti•no ttheta) ]"2 G••P +- &Ge1p Ord•n•do11 ! 
pare J.11 No Normalizados Normalizados ' Q•s:pa4un CTt\1tta )"'2/Lambda""2i 

1 . 0124136 . 000059 . 01248i: . 000059 o. 021010 . 000100728 
2 . 0:37:519 . 000100 . 037~jlc;' . 000100 o. 06313:1 . 00017:1576 
3 047413 . 000063 . 0-17413 . 000063 o. 079783 . 000111707 
4 . 0:10222 . 00008~ . 050222 • COOOB~ o. 084~510 . 000144534 
~ . 072317 . 000057 . ü72317 , OOC057 o. 121691 . 000106081 
b . 084887 . 000126 . 084887 . 000126 o. 142842 . 000223666 
7 . 087814 . 000105 . 08731'1 . 000105 o. 147769 . 000187352 
8 . 112235 . 000142 . 11223:i . 000142 o. 188062 . OC02:53484 
9 . 12~359 . 000124 .1:223:i9 . 000124 O, 205l:l9B . 000224903 

10 . 139762 . 00010:: . 1397~2 . OOOJB3 o. 235133 . 000325948 
11 . 14760:5 . 000077 . 147605 . 000077 o. 248381 . 000149578 ,, . 1:50657 . 000107 . 1506:57 . 000107 o. 253:515 . 000199437 
13 . 152650 . 000383 . 1526:50 . COOJ83 o. 256870 . 000664145 
14 . 177521 . 000201 . 177:521 . 000201 o. 298721 . 000362247 

'" . 190261 . 000176 . 190261 . 000176 o. 320159 . 000321776 
lb . 197485 . 000208 . 197485 . 000208 o. 33231:5 . 000376642 
17 . 227293 . 000124 . 2272?3 . 000124 o. 382473 . 000237793 
18 . 234785 . 000192 . 23478~ . 000192 o. 395081 . 000353783 
19 . 25236:5 . 000096 . 2:5236, . 000096 o. 424664 . 00019:5056 
20 . 26264~ . 0001~9 . 26264S . 000129 0.441961 . 000=.!:50757 
21 . 272:593 . 000131 . 272593 . 000131 o. 458701 . 000256747 
22 . 4-9005:::? . 000204 290052 . 000204 o. 488080 . 00038114;;? 
23 . 302227 . 000100 . 302227 . 000100 o. 509568 . 000208139 
24 . 326864 . 000135 . 326864 . 000135 o. 550024 . 000270724 
2• . 337389 . 000394 . 337939 . 000394 o. 568576 . C..00707030 
2b . 340082 . 000140 . 340082 . 000140 o. 572267 . 0002795.i:6 ,, . 34694:5 . 000104 . 346:;i45 . 000104 o. 583815 . OOCl219882 
28 '3521í~ . 000361 . 3~2175 . 000361 o. :192617 . 000i!i:5285ú 
29 . 36409:5 . 000291 . 364093 . 000291 o. b12675 . 000536680 
30 . 372201 . 000367 . 37íl201 . C00367 o. 626315 . 000665545 
31 . 377241 . 000106 . 377241 . Cti0106 o. 634795 . 000227332 
32 . 394313 . 000444 . 384313 . 000444 o. 646696 . 000796795 
33. 1 . 401227 . 000183 . 401899 . 000246 o. 676271 '000465751 
33, 2 . 403337 . 000296 . 402006 . 000358 o. 676468 . 000654638 
34. 1 . 47:5575 . 000109 . 47635? . 000183 o. 801:596 . 000371039 
34. 2 . 478543 . 000377 . 47691:J4 . 0004:50 o. 802604 . 000819623 
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PARAMETROS DE ENTRADA: 

Dpcion utili1•di1: 
1.- A1ignu• Indice• 1n 1Jna Eq,uisgrafa•• d1 polvos v Copc.:ional> •partir de •1101 

calcular los Param1t .. 01 de Red. 

El intento de indeucion NO '" h•ra usigni1ndo hs lin1a1 up1rim1nhle• con la• 
q,u~ 11 1mp1uran a probar coruo lineas ba10 v asignandohs indice• •1p1cioall1. 

Numero m•rimo permitido (Lbl d• .nignacion11 di v•lor11 dif•T'•nte• di Oup 
• cada un• d• li11 1 in••• base: :J 

Num11ro tNt> d1 linti111 toleradas dn id1ntiHcar: O 

Yalor <Ima1) mas a1"1:0 da los indice• par ••ignar: 

Numaro de linea 11xp1rimental qu(;I 11 prueba como Primer• Linea Base: 

Numero di linea upe1•im•ntal q,u• prueba como Segunda Lin•a Base: í2 

oru1ba 
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- BL..A Iv 
V•lor•• de Qc•lc (calculado• con indices optativos y pararnetros 

recipT"oco• bias e), diferenci•s üexp-Ocalc . Indices Optativos 

Numero Ocal e +- &Gcalc ! Oe-Gc +- &Oe-Oc lnd ice• 
para Ja <Ang!itroms""-2) <Ang•troms ... -2) H K L 

1 o. 021010 . 0001n1 0. ºººººº . 000201 1 o o 
2 O. Oó3030 . 000302 ! o. 000105 . 000475 1 1 o 
3 o. 01q793 . 000313 ~ o.ºººººº . ooo.q2'5 1 o 1 
4 o. 084040 . 000403 ! o. 000470 . 000'546 2 o o 
5 o. 121803 . 00051'1 ' -. 000112 . 000620 1 1 1 
b O. 142B13 . 00061~ c. 000029 . 000838 2 o 1 
7 o. 147070 . 00070':' o. 000698 . 000891 2 1 e 
e o. 189090 . 0009':"7 -. 000228 . 0011!:>8 3 o o 
q o. 205842 . 000917 o. 0000'35 . 001141 2 1 1 

10 o. 23~091 . 000849 o. 000092 . 001175 o o 2 
11 o. 247862 .0011\9 D. 000~18 . 001;!66 3 o 1 
12 o 2:12120 . 001209 O. 001395 . 00140'3 2 2 o 
13 o. 2~6101 . oooq•i:- o. 000769 . 001614 1 o 2 
14 o. 290121 .OG11Sl o. 000600 . 001:H3 1 1 2 
15 0.319131 . 001252 0.001028 . 001573 2 o 2 
lb o. 331902 . 001522 o. 000412 . 001895 3 l l 
17 o. 382161 . 001554 o. 000312 . 001791 2 l 2 
18 o. 394932 . 00182'1 o. 000148 . 002174 4 o l 
19 o. 424181 . 00175~ ! o. 000483 . 001q49 3 o 2 
20 o. 441209 . 00211~ ! o. 000752 . 002361 4 1 o 
21 o. 4.,7962 . 0021:!6 ! o. 000739 . 002378 3 2 l 
22 o. 487210 . 002059 ! o. 000870 . 002436 2 2 2 
23 o. 508220 . 002159 ! o. 000347 . 002364 3 1 2 
24 o. 549964 . 002011 ! o. 000060 . 002283 1 o 3 
25 o. 571250 . 002460 ! -. 002674 . 003164 4 o 2 

o. ~67269 . IJ02720 ! o. 001307 . 003420 3 3 o 
2b o. ~712'!50 . 002460 ! o. 001017 . 002137 4 o 2 
~7 o. 584022 . 0027:1.::i ! -. 000;?.07 . 002945 " o 1 
:za o. 591984 . oc..2212? o. 000633 . 00.:2866 1 l 3 
29 o. 612994 . 002313 ! -. 000320 . 002850 2 o 3 
30 o. 626042 . 0029.32 ! (), ('00274 . C03~91 3 3 1 
31 o. 63-4280 . 002762 ! o. 000515 . 002986 3 2 2 
32 o. 6~7052 . 003033 ! -. 000:156 . 003823 4 2 1 
33. 1 o. ó7b024 . 002615 ! o. 000247 . 003080 2 1 3 

o. 676300 . 002964 ! -. 000029 . 003426 4 1 2 
33, 2 o. 676024 . 002615 ! o. 000444 . 003269 2 l 3 

o. 676300 . 00296'1 ' o. 000168 . 00361-4 4 l 2 
34. 1 o. 802084 . 003219 -. 0004q9 . 003589 3 1 3 

o. 8023ó0 . 0035~9 -.{)00774 . 003934. 3 3 2 
34. 2 o. 802084 . 003219 c. 000520 . 004037 3 1 3 

o. 802360 . 003568 o. 000244 . 004302 3 3 2 
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... <'BLA V 
V•lat'•s •• dc•lc (calculadas con indices optativos ~ paT'amet,.os 

t'ecipT'OCOS bas•>• diht'•nci•s dexp-dcalc • Indit•S Optativos 

Numero dcalc +- &dc:alc da-de .. - L:d•-dt Indices 
pat'eJa ! tAngstt'Om'iJ (Angstt'omsJ ! H K L 

1 6. 899020 . 0164/9 o. 000000 . 033037 1 o o 
2 3. 983150 . 009514 -. 00332:2 . 015020 1 1 o 
3 3. 540350 . 006922 o.ºººººº '009438 1 o 1 
4 3. 449510 . 000239 -. 009602 . 011217 2 o o 
5 2. 865310 . 006031 o. 00!315 . 007312 1 1 1 ,, 2. 646160 . 005680 -. 000271 . 007779 2 o 1 
1 2. 6~7580 . 006228 ! -. 00!,166 . 007906 2 1 o 
B 2. 299670 . 00549'.1 ! o. 001388 . 0071)62 3 o o 
9 2. 204S 10 . 0048q4 -. 000296 . 00óti22 2 1 1 

10 i2 062440 . 003713 -. C00402 005164 o o 2 
11 2. 009610 . 004!iHJ -. 002096 . 00314~ 3 o l 
12 1. 991580 . 004757 -. 005487 . 005561 2 2 o 
13 1. 976030 . 003653 -. 00:296.J . Ci06221 l o 2 
14 1. 831490 . 0035;?5 ! -. 001840 . 004654 1 l 2 
10 1. 770170 . 003461 ! -. 002844 . 004369 2 o 2 
lb 1. 735780 . 0039.~!I ! -. 001077 . 004967 3 l 1 
17 1. 617620 . 003279 -. 000661 . 003799 2 1 2 
18 l. 591250 . 003662 ! -. 000299 . 004391 4 o 1 
19 l. 535410 . 003167 -. 000874 '003536 3 o 2 
20 1. 505490 . 003596 -. 001281 . 004040 4 l o 
21 l. 477700 . 003418 -.001190 . 003848 3 2 1 
22 1. 432660 . 003016 ! -. 001277 . 003590 2 2 2 
23 l. 402730 . 002969 -. 000479 . 003272 3 1 2 
24 l. 348440 . 0024~U~ -. 000074 . 002805 1 o 3 
20 1. 323080 . 002840 c. 003108 . 003679 4 o 2 

1. 327720 . 003171 ! -. 001527 . 004010 3 3 o ,,, 1. 3230F.IO . 0')2840 ! -. 001176 . 003178 4 o 2 
27 1. 308540 . OOJ048 o. 000231 . 003309 o o 1 
28 1. 299710 . 002~21 -. 0006?4 . 003151 l 1 :! 
29 l. 277240 . 00i2:403 ! o. 000333 . 002976 2 o 3 
30 l. 2b3860 . 002949 -. 000276 . 003634 3 3 1 
31 1. 255620 . 002726 -. 000509 . 002964 3 2 2 
32 1. 24:1170 . OC2903 ! o. 000342 . 003683 • 2 1 
33. 1 1. 216240 . 00234~ -. 000222 . 002777 2 1 3 

1. 215990 .0026"6 o. 000026 . 003098 4 1 2 
33.2 1. 216240 . 00234'.5 l -. 000399 . 002947 2 1 3 

1. 215990 . 002656 ! -. 000151 . 003;258 • l 2 
34. 1 1.116580 . 002234 ! o. 000347 . 002505 3 1 3 

t. 11b390 . 002474 ' o. 000539 . 002745 3 3 2 
34. 2 1. 116580 . 002234 -. 000362 . 002816 3 l 3 

1. 116390 . 002474 -. 000170 . 003056 3 3 2 
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TABI A VI 
CV•lDt"H Utilhado11 an u c .. 1culo da P•rametro• da Radl 

NUt:Hro! Indicas ! Func. Nahon-Riley! Funcion Delta ! 
de ! H K L ! co•<Th•ta>"'2•F/2 ! 10sen<Theta)""'2•F! 

Pasos ! 
1/&san ! 
<Th)"'2 ! par•J .. ; : F=C1/s•~!;::~~!=~~!hatal 

1 

1 
2 
3 
4 

' 6 
7 
8 
9 

10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
l? 
2C 
21 
<?2 
23 
24 
2, 

26 
27 
28 
29 
30 
31 
32 
33.1 

33. 2 ! 
' 

34. 1 1 

1 o o ! 8. 82045 . 021416 
1 1 O ! 4. 95324 . C07178 
1 o 1 ! 4. 3~7~8 . 003193 
2 o o ! 4. 22016 . 003841 
1 1 1 1 3. 42844 . 001591 
2 o 1 1 3. 11813 . 002705 
2 1 o ! 3. 05:512 . 002197 
3 o o ! 2. 62430 . 002112 
2 1 l ! 2. 48246 . 001639 
o o 2 ! 2. 27309 . 002009 
3 o 1 ' 2. 19013 . 000789 
2 2 o ! 2. 15947 . 001058 
1 o 2 ! 2. 13989 . 003728 
l 1 2 ! 1. 92161 . 001598 
2 o 2 ! 1. 825il0 . 001275 
3 1 l ! 1. 77429 . 001434 
2 1 2 ! t. 58783 . 000705 
4 o 1 ! 1. :4599 . 001050 
3 o 2 ! 1. 45436 . 000479 
4 1 o ! 1. 404:56 . 00060t? 
3 ~ 1 ? t. :!5871 . 000591 
2 2 2 ! l. 28326 . 000847 
3 l 2 ! l. 23402 . 000394 

o 3 ! 1. 14171 . ~04tl3 
4 o 2 ! 1. 10323 . 001347 
3 3 o! 
4 o 2! 
:5 o l ! 
l l 3! 

3! 
1 ! 
2! 
l' 

2 o 
3 3 
3 2 
4 2 
2 1 3 ! 
4 1 2! 

1. 09576 . 000474 
1. 07279 . 000343 
t. 05:565 . 001171 
1. 01778 . 000905 
o. 99290 . 001110 
o. 97778 . 000315 
o. 9:5697 . 001291 
o. 90984 . 00057:5 

2 l 3 ! o. 90180 . ºººªªº 
4 l 2! 
:? 1 
3 

34.2 ! 3 
3 

3 
l 
3 

3 ! o. 72540 . 000300 
2' 
3 ! o. 71701 . 000892 
2! 
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a. e 193 . 062021 ! 16962. 30! 
14. 8674 . 0:58215! 9977. 11-! 
16. 5272 . 031803! 15949. SO! 
16. 95:55 . 040201! 12197. 70! 
19. 8349 . 022499! 17417. 30! 
21. 1750 . 044:594! 7917. 52! 
21. 4626 . 036068! 9568. 53! 
23, ~631 . 041239! 7047. 03! 
24. 3001 . 033829! 8056. 29! 
25. 4154 . 044916! 5469. 79! 
25. 8b20 . 018181! 12918. 00! 
26. 0270 . 024664! 'i363. 59! 

! 2b. 1323 . 087406! 2612. 46! 
27. 2901 • 040308! 4963. 67! 

! 27. 7811 . 033068! 5667. 98! 
28. 0317 . 037682! 4797. 2b! 
28. 8721 . 019287! 8089. 30! 

! 29. 0381 . 028891! 5208. 70! 
29. 36'25 . 013304! 10385. 20! 

' 29. 5120 . 016928! 7776. 23! 
1 29. b300 . 0164b6! 7612. 17! 

:Z.9. 7770 . 023483! 4903. 47! 
29. 8363 . 010862! 9980. 5(J! 
29. 8548 . 012905~ 7381. 09! 
29. 8214 . 035675! i!538. 9~! 

' 29. 8118 . 01251~! 
! 29. 7757 . 008972! 

29. 7419 . 030302! 
29. 6455 . 022903! 
29. 5b48 . 027630! 
29. 5086 . 0077'42! 
29. 4221 . 031227! 
29. 2282 . 016212! 

' 7159. 04! 
9642. OS! 
2773. 32! 
3441. 13! 
2728. 00! 
9457. 28! 
2254. 24! 
4073. 13! 

29. 0503 . 023098! 279:5. 04! 

' 
27. 6215 . 008432! 5451. 57! 

' ' 
27. 4044 . 018137! 2222. 44! 
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TAql_A VII 

CValor•• Ut: i l i z•do5 •n .. Calculo de P•ramatro• da Red l 

Num1t1"0! Indic•o¡ Func. N•l•an-Ri le"! Funcion Delt• ! P1t•o• 
d• ! H K ~ cos CTh•t:a)"2~/2 ! 10un<That:al'"'2•F! lllt••n 

p•1"•Jªi F~c ll••n (Th et:a > +1 /That:al ' CTh>'"'2 
No Normalizad•• 

l l o o e. 62945 . 021416 e. 0103 . 062021! 16902. 30! 
2 l l o 4. 95324 . 007178 14. 8674 . 058215! 9977. 16! 
3 l o l 4. 39728 . 003193 16. 9272 . 031803! 15949. SO! 

• 2 o o 4. 22016 . 003811 16. 9999 . 040201! 12197. 70! 
5 l l l 3. 42844 . 001991 19. &349 . 022499! 17417. 30! 
6 2 o l 3. 11813 . 002789 :iZl. 1790 . 044994! 7917. 92! 
7 2 l o 3. 09912 . 0021q7 21. 4626 . 036061:3! 9968. 53! 
e :1 o o ~. 62430 • 002112 :23. 9631 . 041239! 7047. 03! 
9 2 l l 2. 48246 . 001639 24. 3001 . 033029! 8096. 29! 

10 o o 2 2. 2'1309 . 00200'1' 2:i. 4194 . 044q16! :!1469. 79! 
11 3 o l 2. 19013 . 000789 29. 8620 . OHHBl! ~2918. 00! 
12 2 2 o 2. 19947 . 001096 26. 0270 . 024664! 9363. 59! 
13 l o 2 2. 13989 . 003729 26. 1323 • 087486! 2612. 46! 
14 l l 2 1.92161 . 001598 27. 2901 . 040308! 4963. 67! 
15 2 o 2 t. 82920 . 001275 27. 7811 . 033068! 5667. 90! 
16 3 l l l. 77429 . 001434 28. 0317 . 037682! 4797. 26! 
17 2 l 2 l. ~783 . 000705 28. 8721 . 019287! 8089. 30! 
lB • o l 1. 94999 . 0010'° 29. 0381 . 028891! 9208. 70! 
19 3 o 2 l. 4'436 . 000479 29, 3625 . 013304! 10389. 20! 
20 4 l o l. 40456 . 000608 29. :t120 . 016928! 7776. 23! 
21 3 2 l l. 35871 . 000991 29. 6300 . o 16466! 7612. 17! 
22 2 2 2 1. 28326 . 000847 29. 7770 . 023483! 4903. 47! 
23 3 l 2 1. 23402 . 000394 29. 8363 . 010062! 9980. :50! 
24 l o 3 l. 14171 . 000493 29. 8548 . 012983! 7301. 09! 
25 4 o 2 1. 10323 . 001347 29. 8214 . 039675! 2'538. 93! 

" 3 o ' ' 26 4 o 2 1. 09576 . 0004i4 29. 8118 . 012'512! :"1:59.04! 
27 5 o l 1. 0727E! . 000343 29. 7757 . 008972! 9642. 08! 
~e l l 3 l. 0:5:569 .001171 29. 7419 . 030302! 2773. 32! 
29 2 o 3 l. 01778 . 000905 29. 64:5:5 . 02;!:903! 3441. 13! 
30 3 3 l o. 99290 . 001110 29. :5648 . 027630! 272(;1. 00! 
31 3 2 2 o. 97na . 00031 :1 29. 5086 . OOT/42~ c;'457. 28! 
32 4 2 l o. 9:5697 . 001291 29. 4221 . 031227! 2254. 24! 
33. 1 2 l 3 o. 90909 . 000:504 29. 1801 . 011637! 4073. 13! 

• l 2 ' ' 
33.2 2 l 3 o. 90329 . 000811 29. 146:5 • 018641! 279:5. 04! 

4 l 2 ' 
34, 1 3 l 3 o. 72481 . 000244 27. :5760 . 004122! :54:51. :57! 

3 3 2 ' ' 34. 2 3 l 3 o. 71820 . 000837 '27. 49:51 . 013918! 2222. 44! 
3 3 2 
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Continuación del archivo 1nxparStronJ6.Sa1 

H•Y e combin•c1on•• difer•nt•s de inde1acion•s. 

S• q,ui•r•n calcular 101 pa.T'ametro• de red para TODAS 
las combinaciones da inde••cione1. 

S• continuo con el calculo d• paraca.etTos d• red, pal'a 8 combinaciones. 

TAnLA Vll 
P•ram•trD'I de red y Red de Bravai1 e•\contT'ados con diferente• indices optativo'I 

Linea 

1 
2 
3 

" 5 
6 
7 
B 
9 

10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
20 
26 
~7 
20 
29 
30 
31 
32 
33.1 
33.2 
34. 1 
34.2 

ao: 
••o: 

co: 
&co: 
R•d de 
BT'olYiliS: 

Opcion 1 

1 o o 
1 1 o 
1 o 1 
2 o o 
1 1 1 
2 o 1 
2 1 o 
3 o o 
2 1 1 
o o 2 
3 o 1 
2 2 o 
1 o 2 
1 1 2 
2 o 2 
3 1 1 
2 1 2 
4 o 1 
3 o 2 

• 1 o 
3 2 1 

" 2 " 3 1 2 
1 o 3 
4 o 2 
4 o 2 
5 o 1 
1 1 3 
2 o 3 
3 3 1 
3 2 2 
4 2 1 
2 1 3 
2 1 3 
3 1 3 
3 1 3 

7. 96763 
. 002902 

4. 12644 
. 001291 

Opcion 2 Opcion 3 Opcion 4 Opcion 5 Opcion 6 Opcion 7 

3 3 2 
3 3 2 

7. 96998 
. 002610 

4, 126~4 
. 001402 

4 
4 

2 
2 

7. 96795 
• 002746 

4. 12674 
. 001:356 

337 

4 1 2 
1 2 

3 3 2 
3 3 2 

7. 96915 
. 002606 

4. 12688 
. 001578 

p 

330 330 

7. 96608 
. 002146 

4. 12617 
. 000977 

p 

3 3 2 
3 3 2 

7. 9677 
. 002092 

4. 12627 
. 001141 

p 

3 3 o. 

• 2 
4 2 

7. 96659 
. 002121 

4. 12648 
. 00l<i69 
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TARLA VII 
CCon-c1nuac ion> 

Lin•a Opc ion 1 Opcion 8 Opcion 9 Opcion 10 Opcion 11 Opcion 12 

1 1 o o 
2 1 1 o 
3 1 o 1 
4 2 o o 
~ 1 1 1 
b 2 o l 
7 2 1 o 
8 3 o a 
9 2 1 l 

10 o o 2 
11 " o 1 
12 2 2 o 
13 1 o 2 
14 1 1 2 

•• 2 o 2 
lb 3 1 1 
17 2 1 2 
18 4 o 1 
19 3 o 2 
20 4 1 o 
21 3 2 l 
22 2 2 2 
23 3 1 2 
24 1 o 3 
2• 4 o 2 3 3 o 
26 4 o 2 
27 • o l 
28 1 1 3 
:<9 2 o 3 
30 3 3 1 
31 3 2 2 
32 4 2 l 
33. 1 2 1 3 4 1 2 
33.2 2 1 a 4 1 2 
34.1 3 l 3 3 3 2 
34. 2 3 1 3 3 3 2 

ao: 7. 96763 7. 96802 
&:ao: . 002902 . 002067 

ca: 4. 12b44 4. 12659 
&:co: . 001291 . 001268 
R•d d• 
Bravai•: 
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JvJ Slo;tema ortorrómblc:o. 

Para el azufre (SI se preparó Ja muestra por el m~todo del 

cigarrUlo. Se utHiZb SIJJclo como fase patrón, aunque 

posteriormente no se corrigieron las longitudes de nrco 

experimentales con rase r-atrón. Se expuso a los rayos X 

durante 48 horas en c<\rnara gr:i.nde. La radiación utilizada 

fue debida al Cobre usando filtro de Nlquel. La equfsgrafla 

obtenida. registrada con el ntltnero 05-395, mustra Wl buen 

patrón aunque las Une<J.s no son muy nltidas. En total se 

observaron 42 lineas toUas Identificadas en tarjeta, aunque 

en ~tC& no todas las lfnea'i ap.irtten indexadas. Todas las 

lineas pertenecen a la zon01 de transmls!On. De las 42 

lineas se escogieron 1 7 de las más intensas. Las medida-: ~e 

realiza.ron colocando el cursor directamente en fO!i IJntltes 

externo e Interno de cada linea. La res.uluclón del vernier 

utlllzado es de .025 mm. Se escogió Ja opción de corregir 

las medida<; eJCperlmentales por los errores de radio, 

divergenda axial, tamano de muestra y excentricidad. ~ 

es.cogió Ja opción de tomar la rcsolucJOn del vernier más la 

desviacJOn esttmdar como incertidumbre. 

An:hJvo de ParAtnetros de ALAEP para el S 

Al&epSI 7.P:u-

Ezc•ntric id•d 
Li• 
R+SiglM 
Q 

.0.2!5 
J9~ 
1. !t •. 03 
1 •. 012 
B.4 , • !t 
49.S, , !t 
132 • .2 

-. t4B9a •• 01146 

A continuación se muestra el arcl!lvo de dato:; de saUda de 

Al..AEP. 
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AchlYo de salida de ALAEP para el Azufre. 

AlaepSl 7 .Sal 

CALIBRACIOtl l>E LONOJTUOES DE ARCO PARA EQUISGRAFIAS DE POLVClS 
i'•t..AEP 

No•br• dOl A1'chivo d• p•r•••tt'os d• •ntt'ada: AhepS17. Pal' 
ND•b1'• del A1'chivo de datos de entrada: Ala•p917. Dat 
Noabr• d• ••t• Archivo: AlaepB17. Sel 

Num de! Nuin de! Centro ! Centro ! Ancho de! B•paracion ! Centro ... J. ! Centro Haz! 
par•J•! ••dida! Derecho ! [J.q,Ui•rd.o! un arco ! No funcional! Transmhion! Retrorefllx! 
en pel! d/cada! Cd +- R/2! Ct +- R/2! 4' +- R ! Snf +- R ! Ct +- R/2 ! Cr +- R/;!! 

! P•r•Ja! (CMJ ! <mm> ! <aun> ! (l!\mJ ! <maa) ! <mm> ! 
---------------------------------------------! 
99, Bó3 ! 76, Bit3 ' . :525 ! 23. ººº &B. 363 ! 

1 2 Cjl9.B38 ! 76. 939 . 52:1 22. 900 ea. 3aa 
1 3 99. 82~ 76. 91:1 . ~2:5 22. 8:50 88. 400 
1 4 99.tU3 ! 76. 963 . :125 22, 8:50 BB. 388 
1 • 99.813 ! 76. q:io ' . :i2:i 22. 863 88. 381 
1 • 9?. 787 ! 76. 900 ' . :125 22. 087 AB. 3'l4 
2 1 103. 738 ! 72. 92:5 .275 30.813 ea. 331 
2 2 103. 762 ! 72. 913 . 27:5 3o. a:m 88. 338 ! 
2 3 103. 787 ! 72. 900 ' .27:5 30. 887 88. 344 
2 4 103. 77:5 ' 72. 912 ' . 275 30. 863 88. 344 
2 5 103. 77"3 72. 912 ' .275 30.SL.3 SS. 344 
2 b 103, 707 ! 12. 9:io ' .27"3 30. 037 ea. 369 
3 1 110. 238 ! 66. 4b3 ' . 425 43. 775 88.350 
3 2 110. 3:50 ! 66. 47:5 ' .425 43. 875 88. 413 
3 3 110.300 ' 66, 450 ' . 425 43. eso BB. 375 
3 4 110. 250 ! 66. 450 ' . 425 43. 800 88. 350 
3 • 110. 2aa 66. 463 ' .425 43. 8:::!5 se. 375 
3 ó 110. 338 ' 66. 47S ' . 425 43. 862 89. 406 
4 1 111.500 ' 65. 263 .400 46. 237 88.391 
4 2 111. 463 ' 65. :238 ' . 400 4b. 225 99. 3!!0 
4 3 111. 4ó3 65. :zee . 400 46. 175 ea. 375 
4 4 1J 1. 450 65. 263 ' . 400 46. 189 ea. 356 

• • 111. 425 ! 65, 263 ' . 400 46. 162 es. 344 
4 ó 111. 4;l:5 65. 275 ' .400 46. 150 88. 350 

• 1 113. ;!:87 63. 375 ' . 425 4'l'. 'l'l;? ea. 331 • 2 113. 313 ' 63. 400 . 42~ 4'l', 912 98. 356 • 3 113. 300 ' 63. 388 . 425 49. 913 ea. 344 • 4 113. 313 ! 63. 37:1 ' . 425 49. 938 se. 344 

• • 113. 350 63, 362 .425 49. 988 88. 356 • ó 113. 363 ! 63. 362 ! . 42:5 50. ooo 88. 363 
ó 1 114. 250 ! 62. 42:5 . :ioo 51. 825 88. 338 
6 :z 114. 225 ! 62. 439 ' . :ioo 51. 787 80.331 • 3 114. ¡zoo ! ó2. 300 . "°º 51. 813 se. 294 

• 4 114. 175 ! 62. 463 . :ioo 51. 713 es. 319 
6 • 114. 238 ! 62. 413 ' . !!00 51. 82:5 ea. 320 
6 6 114. 22:5 ! 62. 4'° ! . "°º 51. 77:5 ea. 338 
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O::lntlnuaclón de la Tabla l del Achlvo AlaepSl 1 .Sal 

7 1 tt,. 07' ! 61. 6,0 . 430 ,3, 4:?~ ea. 363 
7 " 11,. 12, ! ó1. 625 . 450 53. 500 ea. 375 
7 3 115.oni ! 61. 625 . 450 53. 4,0 se. 3'º 
7 4 tl,, 098 ! 61. 613 . 450 33. 473 as. 330 
7 3 115. 100 ! 61. 6:t0 . 4:JO 53. 450 ea. 37• 
7 6 115. 07' ! bl. 600 • 4:)0 :53. 475 ea. 33S 
a 1 116. 100 ! 60. 62, • 330 55. 475 as. 363 
a 2 116. 100 ! bO. b:tO . 350 ''· 4::>0 ea. 37:l 
e 3 116. ºªª ! 60. 613 . 330 35. 475 BB. 330 
a 4 116. !00 ! 60.613 .350 ''· 4ea se. 356 
a 3 116. 1:13 ! 60. 600 .3!JO :'+5. ,13 ea. 356 
a 6 1lñ.037 ! bO. 600 .350 ''· 4~7 ea. 319 
9 1 119.913 ! 56. 87, .375 62. 939 88. 344 
9 2 119. 780 ! :tb. 900 • 37!> t:.2. sea ea. 344 
9 3 119. 767 ! ,b. 913 . 375 62. 87~ ee. ª'º 
9 4 119. 000 ! :51!.. eaa • 375 62. 91:3 ea. 344 
? • !lC?.22:5 ! 56. esa • :17:5 62. 938 ea. 3'6 
9 6 119. '?67 ! 5b. aes . 375 62. 900 SB. 338 

10 1 122. ''º ! :54. 200 . 3~0 ºª· 3~0 se. 37' 
10 2 122. 52:5 ! :54. 175 .300 68. 350 88. 350 
10 3 1~2. :550 ! 54. 162 . 300 68. 399 se. 356 
10 4 122. 600 ! :54. 113 .300 68. 487 88. 356 
10 3 122. 57:5 ! 54, 163 .300 68. 413 ªª· 369 
10 6 122. 075 ! :14. 17:5 . 300 68. 400 ªª· 373 
11 t 124.313 ! ,2, 400 . 375 71. 912 88. 356 
11 2 124. 330 ! 52. 413 . 373 71. 925 es. 375 
11 3 124. 325 ! 52. 350 . 37~ 71. 97~ ea. 339 
11 4 1:?4. 350 ! ,2. 350 .370 72. 000 ea. 350 
11 3 124. 325 !j.2. 413 . 373 71. 913 ea, 369 
11 b 1'!4.363 52. 362 . 37:! 7:2.. ººº ea. 3b3 
12 t 125. 439 !H. 300 . 4~!S 74. 139 se. 369 
12 2 1ál:5. 412 !H.213 .425 74. 200 88. 313 
12 3 125. 425 SI. 22!1 . 425 74. 200 83 • .::125 
12 4 125. 425 !H.?3T .. .,, 74. 1ea se. 331 
12 5 125. 420i 1 51. 2b3 . 425' 74. 163 ªª· 344 
12 6 125. 425 51. 2~0 . 42-' 74. 175 ea. 339 
13 t i;?b, 300 'º· 339 . 400 75. 963 ea. a19 
13 2 12b. 325 50. 400 . 400 75. 925 ªª· 363 
13 3 126.339 50. 3:7~ . 400 75. 963 BB. :J5ó 
13 4 t;?b. :JOo 50, 339 . 400 7'-. 963 ªª· 319 
13 ' 126.025 50. :J75 . 400 75. 9.50 ªª· 350 
13 b 126.375 50. 400 . 400 75. 975 0a. :ie0 
14 l 127.7~ 48. 863 . 600 70. 987 ea. 306 
14 2 127. 730 48. 925 . 600 78.813 ªª· 331 
14 3 127. 713 48, 900 • bOO. 78. 913 ee. 3ob 
14 4 127. 725 48. 875 . bOO 79. 850 ea. 300 
14 3 127. 750 48. 938 . 600 78. 613 as. 344 
14 6 127. 739 48. 900 . 600 78, 938 88. :J19 
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Continuación de l:i Tabla 1 del A.chivo AlaepSI 1.Sal 

15 1 131. 200 ! 45. 513 ! . 400 95. 699 BB.3M 
15 2 131. 139 ! 45. 498 ! . 400 95. 650 99.313 
15 3 131. 113 ! 45. 513 ! • 400 95. 600 99.313 
15 4 131. 125 ! 45. 500 ! . 400 95. 625 99. 313 
15 5 131. 163 ! 45. 497 ! . 400 95. 675 ea. 325 
15 6 131. 22:5 ! 45. 550 ! . 400 85. 675 99. 399 
16 1 139. 600 ! 37. 025 ! . 500 102. 579 BB.313 
16 2 139. 637 ! 37. 013 ! . 500 102. 625 ea. 325 
16 3 139. 663 ! 36. 987 ! . 500 102. 675 BB.325 
16 4 139. 650 ! 37. 063 ' . 500 102. 58e ea. 356 
16 5 139. 613 ! 37. 025 ! . 500 102. 599 ea. 319 
16 6 139. 600 ! 37. 025 ! . 500 ! :!.02,6~ AS. 356 
17 1 141. 525 ! 35. 138 ! . 450 106. 399 ea.331 
17 2 141.~~ ! ~5. 163 ! . 450 106, 388 ea. 356 
17 3 141. :mo ! :J5. 100 ! . 450 106. 400 ea. 300 
17 4 141. 512 ! 35. 175 ! . 450 106, 337 88. 344 
17 5 141. 525 ! 35. 100 ! . 450 106. 425 88.313 
17 6 141. 550 ! 35. tea! . 4!50 106. 363 es. ~69 

Nu1t d•!C•ntt'o D•r.!Centt'D Izq,.!Anch-o d•! B•P•1'•Cion No !Centt'o Haz !Centro Haz! 
p•1'•Ja! pt'OIHdio ! p1'01Hdio ! un •reo ! func. promedio ! Tramunilion! R•trorefh! 
•n pel! Cd +- R/2 ! Ci +- R/2 ! A +- R ! Snfl +- <R+&i) ! Ct +- R/2 ! Cr +- R/2! 

! <mm> ! <mm> ! (mm) ! (mml <mm> ! Cmm> ! - ----------------------------------------------------------------------~ 
1 99. 8229 ! 76. 9313 . 525 2:2. 8917 .0818! as. 3771 
2 103. 771 72. 9188 . :;r::; 30. BSiiZl . 0505! 88. 3448 
3 110. 294 66. 4625 . 4~5 43. 83l::i . 0635! 88. 3781 
4 111. 454 65. 2646 . 40() 46. 1896 . 059fl! ea. 3594 
5 113.3:.!l ó:l. 3771 . 4:1!: "t9. 9438 . 06:51 ! ªª· 3490 
6 114. 219 6:?. 4292 • :t.CO 51. 7896 . 0679! ea. 3~40 
7 115. oqo 61.6271 .4~· 53. 462~ . O:J12! 88. 3:583 
B 116. 090 60. 6167 . 350 ''· 4729 . 0517! 88. 3~31 
9 119.800 '6. 8917 . 37~ b2. 9083 . 0:)08! ea. 34:-,e 

10 122. 563 54. 1646 . 3CO 6t3. 3979 . 07:19! 88. 363:5 ! 
11 124. 335 :52. 3813 . 375 71. 9542 . 0673! os. 3583 
12 125. 425 51. 2479 . 4::'~ 74. 1771 . 0493! 88. 3365 
13 liii!b.327 50. 3708 . 400 75. 9563 . 0422! ea. 3490 
14 127. 735 48. 9000 . 6ú0 79. 9354 . 0550!· 88. 3177 
15 131. 160 45. ~83 . 40<' ! ª'· 65iii!l . 0589! ea. 3344 
16 139. 642 37. 0229 ! . 51:·:' 1:02. 6190 .0674! .ea. 3323 
17 141. 527 35. 1438 . 4:.r· 106. 3830 . 0553! 88. 33:54 ! 

342 



Cont!nuac!On del Achivo AlaepSI 7.Sal 

Na •• pu•d• tom•r •n cu•nt•• •n la caTreccion de los datos. •launa posible 
vi1rii1cion en A debido •. que no h•Q lineas d• r•trorreflle11ton, 

Se continu• con los calculas •in realizar las correcciones debidas 
• un• posible varh1cton en R 

Num d• ! Separacion No ! Separacion No 
pareJa ! Funcional promedio ! Funcional corregida ! 
•n pd ! Snf +- &:Snf ! "lnfr +- :.snfr ! 

! (GUD) ! Crrin) ! 

Separacion Funcional 
corregida 
Sr +- &cST' 

Cmm> ----------------------------------------------------··--------------! 
22. 8917 . 0818 2~. 8917 . 0618 22. 8917 . 0618 

.0818 . 0818 
2 30. 8521 . º'º' 30.8,21 . º'º' 30. ª'21 . º'º' . º'º' º'º' 3 43. 8313 . 063, 43. 9313 .063, 43. B313 . 063, 

. 063, . 063~ 
46.18Yi:- . 0:590 46. 1896 . 0:598 46. 1996 . º'99 

. º'99 • 0:598 
49. 9438 . 0651 49 9438 . 0651. 49. 9'138 . 06,1 

. 0651 . 0651 
6 'l. 7896 .0679 ~1. 7896 .0679 :51. 7896 .0679 

,0679 . 0679 
7 ,3, 4625 .0512 53. 462:5 .0512 53. 4625 . 0:512 

.0512 .0:512 
9 55. 4729 . 0:517 55. 4729 .0517 55. 4729 . º'17 

. 0:517 . 0:517 
9 62. 9083 . º'ºª ! 62. 9003 . º'º9 62. 9083 . º'ºª . 0:508 . 0508 

10 68. 3979 . 07,9 60 3979 , 075Y 69. 3979 . 0759 
. 0759 . 07,9 

11 71. 9542 .0673 71. 9542: . 0673 71. 9542 . 0673 
.0673 .0673 

12 74.1771 . 0493 74. 1771 . 0493 74. 1771 • 0493 
. 0493 ! . 0493 

13 75. 9:563 . 0422 75. 9563 .0422 75. 9563 .0422 
.0422 . 0422 

14 79 8354 . º''º 78. 0354 . º"º 78. 83,4 . 05:50 

. º''º . º''º 1, 95. 6521 .0:569 95.6:521 .0589 8:5. 6:521 .0:589 
·º'eq . º'ª9 16 102. 6190 . 0674 102. 6190 . 0674 ! 102. 6190 .0674 
. 0674 . 0674 

17 106. 3830 . 0553 106. 3B30 .05'3 106. 3B30 .05'3 
. 05:53 . 0:5:53 
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La •Cuactan q,u• ••pr••• •l factor d• t.arri•l•nto. <2Ep•llan>1 par •rror de 
Div•rg•ncia Aai•l del h•1 v tamano d• mu••tra, al •ngula ••.Hda 2•Phi1 in: 

<2E>• (. 00106S<M +/- . 00029367 I . 00022677>•COT<2•Phi) 
+ <.00~5~ +/- .00178744 I .001357-58>•COTCPhi> 

Calcul•do con los valor•n <•n cam) d• los siguhnt•• p•r•••tro•: 

"b•rtura de •l Orificio 1 <2Xl +- &:2X1 ); 1. 5 +- . 03 
it.bertura de el Orificio 2 (2)(2 +- &t2X2>: 1 +-" . 012 
Distancia de la •U••tra al Orificio l <Y1 +- S.:Yll: 8. 4 +- . 5 
Distancia d• la muestra al Orificio 2 CY2 +- liY2>: 49. B +
Di•t•ncia de la mue•tre al Anodo (S 4- &tS>; 132 +- 2 

Tabla IV Correccion•• s:or Div•rg•nc:la Aaial V Taruno d• Hu••tra. 

Num d•! 
par•J«! 
en P•l; 

2 Thata .. p. <2Epsilnn> Delta S••p ! Sr corregida por! 
sin corregir ! calcuta.io correspondiente ! Div •• t•un mue•! 
2Th +- &2Th ! a GErsilon> ! S'?'tda +- &.Srtda ! 

<grado•> ! <grado>s> <mm> <•m> ! ---------------·-----------------------------! 
11. 44:HI .0409 ! o. 063711 . 019296 ! º· 127423 . 039,72 ! 23.0191 • 1204 ! 

' .0409 ! . 014666 ! .02933:1 ! . 1112 ! 
2 ·; 15. 42b0 .0253 ! o. 047111 . 014262 o. 094222 . 029524 ! 30. 9463 . 0790 ! 

. 0253 ! . .010846 . 021691 . 0722 ! 
3 21.91~ . 0318 ! o. 032902 . 009962 o. 065804 . 019924 ! 43. 8971 . 0934 ! 

.0310 ! • 00707, . 0151,1 ! . 0797 ! 
23. 0948 .0299 ! o. 031169 . 009437 O. Ob233b . 018974 ! 46. 2519 . 0787 ! 

.0299 ! . Ot'7176 . 0143.53 ! . 0742 ! 
5 24. 9719 . 0326 ! o. 0297 40 . 008703 ! o. 057480 . 01740, ! 50. 0012 . 0925 ! 

.0326 ! . 006618 ! . 01323:S ! . 0784 ! 
6 25. 8948 .0339 ! o. 027673 . 000380 ! o. 055346 . 016760 ! 51. 8449 . 0846 ! 

.0339 ! . 006372 ! . 012744 ! .0806 ! 
7 26. 7:;¡3 .0256 ! O. O:ii!6769 . 008106 ! o. 053537 . 016212 ! 53. :tl60 . 0674 ! 

.0256 ! • 006144 ! . 012328 ! . 06:::J:S ! 
e 27. 7365 .0259 ! o. 02:t752 • 007795 ! o. 051504 . 010~97 ! 55. 5244 .0673 ! 

. 0209 ! . 000930 ! . 011060 ! . 0636 ! 
9 31 4542 .00?54 ! o. 022543 . 006828 ! o. 0~5086 . 013655 ! 62. 9534 .0645 ! 

. 0254 ! . "''-'0192 ! . Ol03Er.J ! . 0612 ! 
10 34. 1990 .0379 ! o. 020609 . 006242 ! o. 041217 . 012485 ! 68. 4391 . 0894 ! 

.0379 ! . 004747 ! • 009493 ! . 0854 ! 
11 35.9n1 . 0331' ! o. 0:9507 . 005909 ! o. 03901, . 011819 ! 71. 9932 . 0791 ' 

. 0337 ! • ·1{14493 ! . 008987 ! .0763 ! 
12 37. 0885 .0246 ! o. 018871 . 005717 ! o. 037741 . 011434 ! 74. 2148 . 0607 ! 

.0246 ! . 004347 ! . 008694 ! .0580 ! 
13 37. 9781 .0211 ! o. 018387 . ·:i'J5571 ' o. 036773 . 011141 ' 75. 9930 . 0534 ! 

. 0211 ! . r:·:4236 ! . 008471 ! . 0507 ! 
14 39. 4177 . 0275 ! o. 017648 . 005347 ! o. 035295 . 010694 ! 78. 8707 . 0657 ! 

.0275 ! . 1)()4066 ! . 008131 ! • 0631 
15 42. 8260 .0295 ! o. 016006 . 004875 ! o. 032172 . 009750 ! 85. 6843 . 0687 

.0295 ! . 003706 ! . 007413 ! . 0663 
16 51. 3094 .0337 ! o. 013049 '003957 ! o. 026097 . 007914 ! 102. 6450 . 0753 

. 0337 ! . :~3008 ! . 006016 ! . 0734 
17 53. 1917 .0276 ! o. 012496 . 003790 ! o. 024992 . 007580 ! 106. 4080 . 0629 

.0276 ! • 0020a1 . 00:5762 ! . 0610 
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Fi1ctoT' d• c-arT'•trion d• •1centricidi1d: 
Fe• -. 14B9E ..f·- • 01146 

Num de! Sr corr9{iida por ' t-ng.ulo ~e Bra;g! Factor de Sfl corregida por! 
paT'•Ja! Cliv a1 + t•m riues 1 ei1lculado 1 •xtc.ntricidaJ ! excentricidad ! 
1n pel! Srtda +- &Srtda • Th +- &r.Th 1 E +- &.E St +- SIS• 

! (mm) ! (gril'dos) 1 Cmm) ! <mm) ---------------------------------------------------------- -----------------! 
1 
2 
3 
4 
3 
6 
7 
8 
9 

10 
11 
12 
13 
14 
13 
16 
17 

23. 0191 
30. 9463 
43. 8971 
46. 2519 
30. 0012 
:51. 8449 
53. 5160 
:55. 5244 
62. 9534 
69. 4391 
71. 9932 
74. 2148 
75. 9930 
79. 9707 
85. 6843 

102. 6450 
106. 4080 

.1204 1 

. 0790 1 

. 0834 1 

. 0787 

. 082:5 ' 

. 0846 

. 0674 ' 

.0673 1 

• 064:5 ! 
. 0804 
. 0791 1 

.0607 1 

. 0534 t 

. 06:7 ! 

.0687 

.0753 1 

.0629 ! 

3. 7540 
7. 7366 

10. 9743 
11. 5630 
12. 3003 
12. 9612 
13. 3790 
13. 8811 
13. 7384 
17. 1098 
17.9983 
18. 5537 
18. 9983 
19. 7177 
21. 4211 
25. 6612 
2li.b021 

. 0301 1 

. 0198 ' 

. 0209 1 

. 0197 ' 

. 0206 ' 

. 0212 

. 0169 1 

. 0169 

. 0161 ' 

. 0221 1 

. 0198 1 

. 01:52 1 

. 0133 1 

.0164 1 

. 0172 1 

. 0188 1 

. 0157 ! 
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-. 029726 . 0021 
-. 039746 . 0030 
-. 055685 . 0042 
-. 050512 . 0044 
-. 062963 . 0048 
-. 065127 . 0049 
-. 067074 . 0051 
-. 069395 . 0053 
-. 077790 . 0059 
-. 083781 . 0064 
-. 087561 . 0067 
-. 009681 . 0069 
-. 091714 . 007C 
-. 094633 . 0072 
-. 101304 . 0077 
-. 116305 . 0089 
-. 119299 . 0091 

22. 9894 
30. 9066 
43. B414 
46. 1934 
49. 9383 
31. 7798 
53. 4490 
55. 4550 
62. 8756 
68. 3~54 
71. 9'J:56 
74. \2:50 
7,, 9013 
78. 7761 
8:5. ~830 

102. ~290 
106. 2890 

. 12:;:!5 1 

. 0820 • 

. 0876 1 

. 0831 

. 0873 

. 0896 •• 

. 0725 1 

. 0726 

.0704 

. 0947 

. 0058 

. 067:5 

. 0604 

. 0729 

.0764 

. 0842 

.0720 



En este slstem;i · hicieron dos pruebas: una con la opción 

de indexar el • -'trón asignando las llneas base con sus 

indices, y la otra calcular parámetros de red introduciendo 

todos los Indices. 

En la primera opción tenemos el siguiente archivo de 

parámetros: 

Archivo de parámetros para INXPAR del S 

JnxparSl 7. Par 

lnd 
Q 
Cu 

395 
K a!f;o-p, 17 
K alfa-1, O 
K alfa-2, O 
K beta, O 
K alfa-p 
Ortorrombico 
s 

1 ' 2 5 
1 ' 1 · t 
1 1 3 
1 • 3 3 

s 
4 
o 
10 

y el siguiente archivo de salida. 
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Archivo de salida de INXPAR del S 

JnxparSI ?.Sal 

INDEXACION DE PATRONES DE DEBIJE-SCHERRER Y CALCULO DE PARAMETROS DE RED 
TNXPA?. 

Nombr• dal Archivo d• Parametros oc Entrada; InrparS17. Par 
Nombre d1l Archivo de Oato'5 de Ent1 ada: InaparS17. Dat 
Nombre de este Archivo: Inapar917. Sal 
Cond. Eap. · Camara: Q, Radiacion; Cu, Eq,ui'lgrafia DS: 395 

TABLA 1 (Long1tudu de Onda Utiliradas) 

! Radiacion 1 

Cu 
L.ong de Onda! 

IAngstroms) ! 
Incertidumbrw! 

<Angstrom'I) ! 
NumH'O d• 

lin••• medidas 

K a lia-p 
K alfa-1 
K alFa-2 ! 
K b•ta 

l. 54171:3 
l. 540~H 
1. 54433 
1. 39217 

. 00006 

. 00006 

. 00006 

. 00006 

17 
o 
o 
o 

Long. u•ada p/normalitar m1dic1ones de las longs. de arco: K alfa-p 

TARl.A IJ. 
Promedios da las longitudes <Sexp> o~ arco <valor•• aapariM. introducidos), 

Angulas (Theta) d• Braog (calculados a pa1'ti1' d• Su:p> 
" Distancias (deap) lnte1'pianaras <calculadas a partir d• Th•ta) 

Numero da! L.ong i tud de A1'CO Angulo •• Bragg Distancias Intarplanaras 
par•J• en! Su.p +- &:Sup Thata +- &Theta derp +- &dup 
pel icula <mm) ( '.)TadO'I) <Angstro111s) 

Pu·;. K alfa p 
1 22. 9894 '1225 5 74-' . 030625 7. 6'180 . 040961 
2 30, 9066 . 08i20 7. 72-:'7 . 020500 '· 7338 .01:J303 
3 43. 8414 . 0876 10 960'1 . 021900 4. 0545 . 000143 
4 46. 1934 . 0831 11. 54C~ . 020775 3. 0507 . 006969 
5 49. 9383 . Ot373 12. 48"ii: . 021825 3. 5660 . 006263 

• " 7798 . 0896 12. 9450 . 022400 3. 4412 . 005976 
7 53. 4490 . 0725 13. 36:....j . 018125 3. 3356 . 004565 
8 55. 4550 . 0726 13. 86~.: . 010150 3. 2172 . 004249 
9 62. 8756 . 0704 15 71':'9 017600 2. 8455 . 003212 

10 68. 3554 0947 17. 083'7 . 023675 2. 6234 . 003623 
11 71 9056 . 0858 17.97~4 021450 2. 4970 . 002976 
12 74. 1250 . 0675 18 5313 . 016875 2. 4255 . 002223 
13 75. 9013 . 0604 18. 9753 . Ol:JlOO 2. 3708 . 001908 
14 78. 7761 0729 19. 6940 . 018225 2. 2875 . 0021:i!O 
15 85. 5830 0764 21. 39:: . 019100 2. 1131 . 001879 
lb 102. 5290 . 0842 25. 63::.::; 021050 1. 7820 . 001432 
17 106. 2890 . 0720 26. 57i.!3 . 018000 1. 7..-?33 . 001149 
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TABLA III 
CFuncion•s calculad~~ a p•rtir d• S•n<thet•>J ~ 

= 
!Numero d•! CS•no Ctheta>J"""2 ! CS•no Cth•t•)J""'.íi! ! G•xp +- &Q•xp Ord•nados ! ~ 

par•J• ! Na Normalizados ! Not'mal11•dos ! Oerp•4sen<Theta)""'2/Lambda""2! ~ 

~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~· ~ 
1 .010029 .000107 .010029 .000107 0.016975 .000191029 ! = 
2 .019076 .000095 .019076 .000095 0.030417 .000163009 ! ~ 

(.> ~ : g~~¿;: : ggg~:~ : g~~~;: : ggg~:~ g: g:~:~~ : ggg;::~~~ ; ~ 
t, 5 .046732 .000161 .0467~2 .000161 0.079638 .000276938 ! ~ 

6 .050183 .000171 .050183 .000171 0.094444 .000294067 ! o 

~ jmt~ : ~~m~ j~~m : mm u~~:H : ~~mm~ : I 
10 .096350 .000232 .Oe6350 .000232 0.145305 .000402197 ! ~ 

11 .095250 .000220 .0952~0 .000220 o. 160290 .000382543 ! ~ 
12 . 101011 .000178 . 101011 .000179 o. 169974 .000312030 ' ~ 
13 . 105730 .000162 . 105730 .000162 o. 177915 .000296669 
14 . 113567 .000202 . 113567 .000202 o. 191103 .000354663 
15 . 133095 .000227 . 133095 .000227 0.223946 .000399651 
16 . 187137 .000287 . 187137 .000287 0.314902 .000506818 
17 .200101 .000251 .20010! .000251 0.336716 .000449330 



w 
~ 

PARA'1ETROS DE ENTRADA: 

Sistem• • probar: Ortorrombico 

Opcion utiliiad•: 
1. - Asign•r Indic•s •n un• Equis1rrafi.as de polvos v <opcional J a partil" de •llos 

calcular los Parametros de Red. 

El intento d• indexacion SI s• h•r• •s-ignando las ltneas experim•ntales can las 
q,ue se •mp•z•ran a probar como lineas base 1i1 asignandoles indices 11speciales. 

Numero <en peltcula) d11 las tr•s par•J•• experiment<iil•s que se introduJeron 
como 1 ineas base: 1 , 2 • 5 

Indices que se le asignaron a la primera linea base P•1'a empezar a probar 
el calculo de valores prueba de par.ametros de red: 1 1 1 

lnd1ces que s• le .asignaron a la segunda linea base para •mpezar a probar 
el calculo de valores prueba de par•m*tros de red: 1 1 3 

Indices que se le asignaron a la tercera linea base para •mpezar a p1'obar 
111 calculo de valores prueba de paramwtros de red: 1 3 3 

L.a inde11:acion y/o el calculo de po1ram.,.tros de red SI se hara con todas l•s 
lineas. 

Numero maximo permitido (l.b) de asignaciones de valores dif:erentes de Qexp 
a cada una de las lineas base: 4 

Numero <Nt> de lineas toleradas sin identificar: O 

Valor llm~u> mas alto de los lnd1ces por asignar: 10 

Numero d• lin•• 1np•rimenta1 qutt prueba como Primar.a L.in•a Ba1:e: 

Numero de 1 in ea 1txp•riment'1l que prueca como Segunda Linea Basa: 2 

Numero de 1 inea e11:per1menta1 que prueba como Tercera Linea Base: 5 

~ . 
~ 
~ 

~ 
~ 

~ 



Continuación del archivo JnxparSI 7 .Sal 

TABLA IV 
V•loros d• Oc•lc <c•lculado" con indices opt•tivo• v p•r•r.ietros 
reciproco• b•••>. di,•r•nctas ü•xp-Ocalc • Indic•• Optativos 

Nu111ro Ocal e +- &Gc•lc 0•-0c +- LO•-Oc Ind le•• 
p•r•J• <Angstroms ... -2) <Angstroms ... -2) H K L 

1 o. 01687:5 . 000336 o. 000000 .000:516 1 1 1 
2 o. 030417 . 000679 o. 000000 .000842 1 1 3 
3 o. 060939 . 001:H4" ! -. 000109 . 001791 o o b 

o. 061020 . 000666 ! -. 000190 . 000911 o 3 2 
o. 060349 . 001144 ! o. 000480 . 001389 1 2 4 

4 o. 066966 . 001:5-99 ! O, 000474 . 001846 o 1 b 
o. 066429 . 001292" o. 001011 . 001:538 o 2 ' o. 067l!Ol .001~ -. 000060 . 001:58:5 2 2 2 
o. 0786~8 . 00111.9 c. 000000 '00139:5 1 3 3 
o. 078938 '00202:5~ -. 000.300 . 002299 2 o ' b O. OB:l944 .002101 '· o. 00149'; . 002399 o o 7 
O. 08ll04Y .00176'1 ' -. 00060:5 . 002060 o 2 b 
o. 08496:5 .002000 ! -. 000:521 . 002371 " 1 ' 7 o. 08897;> . oo;H:56.. ! o. 000903 . 002406 o 1 7 
0.0•2099 . 002340 ! -. 002;?24 . OO:ii!588 1 o 7 
o. 090487 . 00!41.Y ! -. 000612 . 001665 1 3 4 

8 o. 096:567 .001~7'! o. 000047 . 001824 o 3 ' o. 096442 . 000879 ! o. 000172 . 00113:5 o 4 o 
o. 098127 . 002394 ! -. 001513 .0026,2 1 1 7 

9 o. 123:526 . 00156! ! -. 000019 . 001845 o 4 4 
o. 123:518 . 003038 ! -. 000011 . 003320 1 1 8 
o. 124342 . 002276 ! -. 00083:5 . 002:5:57 1 3 b 

10 o. 143140 .003n9 ! 0.00216:5 . 003936 o 1 9 
o. 146267 . 003712. ! -. 000962 . 004118 1 o 9 
o. 146348 . 002834 ! -. 001043 . 003238 1 3 7 

11 o. 161223 • 003693 ! -. 000943 . 004081 o 2 9 
o. 16;!:584 • 00323? ! -. 00230:5 . 003626 o 3 8 
o. 159846 . 00161.2 ! o. 000434 . 001993 1 • o 

12 o. 169.-?74 . 0042BS ! o. 000700 . t>04607 o o 10 
o. 170378 .00~32 ! -. 000404 . 004248 1 2 9 
o. 171739 .0034n ! -. 001765 . 003792 1 3 8 

13 c. 17:5302 . 004343 ! "J. 002613 . 004637 o 1 10 
o. 179387 . 002980 -. 001472 . 003270 o 4 7 
o. 177775 . 0020l0 o. 000140 . 002347 o 5 4 

14 o. 193385 . 004:508 -. 002282 . 00~969 o 2 10 
0, 191361 . 003968" -. 0002,B . 004328 o 3 9 
0.19:3009 . 002446 -. 001906 .002802 o ' ' 10 o. 2.Z3,23 . 004783 o. 000423 . ºº"ea o 3 10 
o. 223766 . 002149 o. 000180 . 002549 o b 2 
o. 220784 . 0031:S5 o. 003162 . 003555 1 5 b 

lb o. 319965 .00~62 -. 00::5064 . 006175 o 5 10 
o. 3145:53 . 004474- o. o'oo:J49 . 004979 2 b b 
o. 31:5948 . 006497 -. 001046 . 006999 3 4 9 

17 o. 337672 . 003761 -. 0009:57 . 00421:5 o 7 • o. 334485 .004961 o. 002231 . 005413 1 b B 
o. 336'58 . ºº'°32· o. 000157 . 00,480 2 b 7 
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a.tfaaad(m. dd - ~7.s.J 

TAaAV 
Val ... _ •• llcalc Cc:•lculallos e- ialliC•• .. t.attve• w ~ 

,...cl•l'flC .. ••••>• 1111.,-.. ct•• •••.-.c•lc • l .. icH lll!lbti..,.. -· •cale +- wcalc . lllt-llC +- W..-4c J .. ic .. 
..... J. ,,..,.n-.> . ,,.....~, H ll L 

1 7.""7960 - O'r.5519" ! 0.000000 -118544 1 1 l 
2 s. 733780 .C62955" ! 0. llOOOOCJ --- • l 3 
3 4. 050910 .0503:58. ! 0.003634 -- o o 6 

4.11411ZJO .021913 ! 0.006319 .030CIS o 3 2 
4.~ .030046 ! -.0161~ .CMT.1117 • 2 4 ·-:; 

4 3.B&CltO .04:1:'.HB ! -.01~ .054011 o • 6 
3.879900 _o:rnc; ! -. 0"9203 .045303 o 2 5 " 3.IMMllO .a:nrl'I ! C.001717 .CN:J761 2 2 2 1 

5 3.ll66020 - Oi2!I095 ! 0.000000 .031809 l 3 3 < 3."9240 .044792. ! a.0067n .0$Z7:M 2 o " 6 3. 4T.Z210 .043164 ! -.030967 .-.... o o 7 
3.ciB9BO .03500& ! O.OJ.Zll69 .042139 o 2 6 
3.430670 .OllZIS" ! 0..0105"76 .048702 2 l 5 

7 3.3SZ530 .039901 ! -.016891 .04Ml06. o l 7 
3..295130 .041071 ! 0.040517 .047272 • o 7 
3.324340 .02!77.ao ! 0.011297 .030937 • 3 4 

a 3.217990 .02:5189 ! -.000775 • G:Jll699 o 3 5 
3.ZIOOllO .01457?1 ! -. OCl2D6:J .0190ZJ o 4 o 
3.19ZJ:ZO .C31125l ! o.024901 .043962 1 1 7 

9 2.IMSZ!IO • DI 711:16. ! o. OOOIZ21 .1121422 o 4 4 
2.845:MO • 113"""6 ! 0.000130 .G:Dl9Q 1 1 a 
2. B:J:l'900 .02ll609 0.009575 -~ 1 3 6· 

10 2.643140 .GGl991f -.019762 .036866 o 1 9 
2.61473:1 .o:=.... 0.003645 .03748:1 1 o 9 
2. t.14010 .Ga494!1 1.1. 0093IMI .C2932& 1 ::; 7 

11 2.490'500 .028046 O- OOT.110 .032044 o 2 9 
2.~ .0243<1 0.017767 .Q2111&1 o 3 a 
z. :lal210 .Otzll':I -.OOCDB9 .01"672 • 1 " o 

12 :z. 43l>5:IO .ooo:u:s -. ;JO:IOQB .o:uc.s o o 10 
:Z.4Zl670 • 0274711 0.002874 .CD0700 1 2 9 
2..413000 . o:t"°"1 o. 012496 .112711SZ 1 '1 a 

13 :z. 3llll400 .a:>9049 -- 01760:Z .032103 o 1 10 
2-361~ .019372 0.009746 .a:zt790 o 4 7 
2...371730 .013621 -.0009:M .Ol:J773 o " 4 

14 2.273990 • 0260ll1 . 0.013:136 .029137 o 2 10 
2.285980 . Cl233:J'i ! 0.001542 .006228 o 3 9 
2. 276'!00 .Ol~! 0.011~ .0166al o " 5 

15 :z. 115140 .QZZ273 ! -.001990 .024909 o 3 10 
2.113990 .010000 ! -.000Bll2 .012105 o 6 2 
2. 1"'"'20 .Ol:KJ.47 ! -- 0t:I077 .017:z:lll 1 " 6 

16 l. 767860 .015437 ! o. 014157 .0173113 o " 10 
1- 7'83011) .OtzMe. ! -. .- .01~ 2 6 6 
l. 71'9C70 .018013 ! o. 0029:l:Z .0199911 3 4 9 

17 l. T.lllB90 _ ocw:112 ! 0.002443 . OlOB:Z3 o 7 " l. 729070 .Ol26a1 ? -.005T.J7 .014122 1 6 a 
l. 7ZJ7:JO .012743 ! -.000403 .014170 2 6 7 
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Contlnuacl6n del archh'o JnxparSl 7 .Sal 

TADLA \11 
CY•lor•s Uti Uzad'>I •n .i C4it\culo d• P•r•m•tro• d• Redl 

Nu••ro! lndic•• ! Func. N•lson-RU•i.t! Func ion D•l ta ! P•sos 
d• ! H " L! cosCTh•t•> ... 2-.F/2 ! lO••n<Th•ta> ... ei!:•F! l/&s•n 

par•Jªi F•C l /nn (Th•ta)+l/Th•ta l ! <Th>""'2 ! 
Nol' .. l t :radas -----------------

1 1 1 1 ! 9. 07739 . 053891' 7. 9244 . 126349! 9364. 00! 
:z 1 1 3! 7. 29236 • 020049 10. o:s.454 . 002n2! 1047:5. 10! 
3 o o 6! :S.OM-01 . 010006 14. 6159 . 084770! 7001. 4'! 

o 3 :z ! 
1 :z 4 ! 

4 o 1 6 ! 4. 77974 . 009:162 l:t. 3218 . 0796:19! 7025. OB! 
o :z 5 ! 
:z :z 2' ' 

5 3 3! 4. 39226 • 008372 16. 4:Ztí9 . OB23e0! 6213. 78! 
2 o 5! ' ' ... o o 7! 4. 22199 • 00801:5 16. 9496 . 083866! 'ª'3. 37! 
o 2 6 ! 
2 1 5 ! ' 

7 o 1 7! 4. 07738 . 006101 17. 4;?20 . 067312! 7024. 90! 
1 o 7! 
1 3 4! ' 

e o 3 5 ! 3. 91463 • 005693 17. 9806 . 0667:5'9! 6780. 73! 
o 4 O! 
1 1 7 ! ! 

9 o 4 4 ! 3, 39986 . 004349 19. ~72 . 0622:t:iH 6239. 62! 
1 1 B! 
1 3 6 ! 

10 o 1 9! 3. 0862~ • OO:K>02 21. 3199 . 091120! 4305. 16! 
1 o 9 ! ' 
1 3 7! ' 

11 o ¡z 9 ! 2. 90762 . 004123 22. 1560 . 071838! 4:547.29! 
o 3 e! 
1 5 o! 

12 o o 10 ! 2. 80407. 003065 22. 6593 . º''4681 5631. 83! 
l 2 9! 
1 3 e' ' 

13 o 1 10 ! 2. 725:Z4. 002625. 23. 0511 . 049208! 6169. 09! 
o 4 7 ! 
o 5 4! ! 

14 o :z 10 ! •. 60464. 0029~ 23. b641 . 0'8189! 4952. 50! 
o 3 9 ! 
o 5 5 ! 

15 o 3 10 ! 2. 34994. 002663 25. 0086 . 0:57871! 4414. 19! 
o 6 2! 
1 5 6! ' ' 

16 o 5 10 ! l. 84802. 002119 27. 6666 • 054~6! 3400. 89! 
2 6 6 ! ' 
3 4 9 ! ' 

17 o 7 5! 1. 756-t7 . 0016911 29. 1177 . 044853! 3976. 82! 
1 6 e' ' 
2 6 7 ! ' 
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Continuación del archivo InxparSl 7.Sal 

TABLA VI' 
tValor•• Uti 111•do• •n ol C•lculo de P•r•••t:ros de Redl 

Nuaero! Indice• ! Func. Nehon-Ril•v! Func:ion Delta ! P••o• 
•• ! H K L ! cos<Th•t:•>"'íi!•F/2 ! 10s•n<Thet:a> ... 2•F! t/l&sen 

p•r•J•! ' F•t 1/sen <Thet:a> +l /Thetal 1Thl~2 

! ! No NorNl 11adi1• 

1 1 l l ! 9. 87739 • 053891 7. 9244 • 126349! 9364. 00! 
2 1 1 3 ! 7. 29A?36 • C20049 10. ~54 . 09277.:t! 10475. 70! 
3 o o 6 ! 5. 05401 . 010906 14. 6159 • 094770! 7001. 4" 

o 3 2 ! ! 
1 2 4 ! ! 

4 o 1 .!o! 4. 77874 • 0092~ 15. 3219 . 079059! 7025. 08! 
o 2 5 ! 
2 2 2! 

5 1 3 3! 4. 39226 . 008372 16. 4209 • 082389! 6213. 79! 
:z o 5! ' ' 

6 o o 1 ! 4. 22199 . 008015 16. 9496 . 093966! 5853'. 37! 
o :z 6 ! 1 ' 
:z 1 ' ! 

1 o 1 1 ! 4. 07738 • 006101 17. 4220 • 067312! 7024. 90! 
l o 1 ! 
1 3 4 ! 

8 o 3 5 ! 3. 91463 . 005693 17. 9806 . 066759! 67SO. 73! 
o 4 O! ' . 
l l 1 ! ' ' 

9 o 4 4 ! 3. 39SB6 . 004349 19.9572 . 062252! 6230. 62! 
l l 8 ! ' . 
1 3 6 ! ' 

10 o 1 9 ! 3, 086.25 . 005002 :Zl. 3199 .001120! 4305. 16! 
1 o 9 ! ! 
1 3 7! ' 

11 o :z 9! :z. 90762 . 004123 :z:z. 1'60 • 071039! 4547. 29! 
o 3 8 ! 
1 5 o! ' ' 

l:Z o o to! 2. 00407. 003065 :Z2. 6593 • 055668! 5631. 83! 
l :z 9! ' l 3 8 ! ! 

13 o 1 10 ! 2. 72524. 002625 :Z3. 0511 • 049~09! 6168. 091 
o 4 1 ! 
o 5 4 ! ! ! 

14 o :z 10 ! 2. 60464. 002958 23. 6641 . 058199! 4952. 50! 
o 3 9! 
o 5 5 ! ' 

" o 3 10 ! 2. 34994. 002663 25. 0086 . 057S71! 4414. 19! 
o 6 2 ! 
l 5 6 ! ' 

16 o 5 10 ! 1. 84802. 002119 27. 6666 . 054586! 3488. 89! 
2 6 6 ! 
3 4 9! ' 

17 o 1 5 1. 75647 • 001699 :za. 1177 • 044853! 3976, 62! 
l 6 8 !· 
:z 6 1 ! ! 
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H•w . 9:S6:S94E+o7 coMtnect'Oft•• dtfet"ent'•• d• ind•1•cionn. 

S• qu1•1"•n ci1h:ulll1" lo• p•r•1Htros dt red P•r• SIETE 
combini1clon•1 d• lnd•Hclones. 

S• continuo con •l c•lculo d• p•r•••troa d• red, p•r• 7 ccabtn•cton••· 

TADLA 1111 ~ 
P•r•••troa d• rad w Rod do Br•v•il ailcontri1do1 con dtf•1·ent•1 indices opti1ttvos s 

~. L.tn•• Opcion 1 Opcton 2 Opcion 3 Opcton 4 Opcton IS Opc ion 6 Opcion 7 ll' 
1 1 1 1 !l: 
2 1 1 3 

~ w 3 o o 6 <¡,: 
4 o 1 6 ~ o 1 3 3 
6 o o 7 [ 
7 o 1 7 

~ e o 3 ~ ~ 4 o o 4 o o 4 o 1 7 
9 o 4 4 1 9 l 3.• l 1 9 1 3 6 ... 

10 o l 9 ~ ll o ~ 9 
12 o o 10 
13 ü l 10 
14 o 2 10 
lO o 3 10 
16 o o 10 
17 o 7 o 

•o: 10. 9907 11. 0083 11. 1124 11. 0103 11. 0291 ll. 1290 ll. 3460 
&ii10: . 092276 . 009432 . 6132.41! . 064109 . 034117 . 074871 . 636176 

bo: 13. 0022 13. 0036 13.006 13. 0049 13. 0062 13. 0094 13.0108 
libo: . 000799 .001127 . 001411 . 000691 • 000912 . 001126 . 003993 

ca: 24. 4970 24. 4999 24. 0091 24. 4935 24. 0041 24. 0117 24. 0439 
&ico: . 137317 • 149707 • 106029 . l260:J9 .132671 . 137490 • 102992 
R•d d• 
Bri1vi1i1: p p p 



En la segunda opción se creó el siguiente archivo de 

parámetros. 

Archl vo de parámetros para INXP AR del S 

lnxparSl 7p. Par 

Par 
Q 
Cu 

395 
K alfa-p, 17 
K alfa-1, O 
K alfa-2, O 
K bata, O 
K alfa-p 
0J"torTombico 

4 
o 
10 

'1 el slgulmte archivo de datos de entrada. 

l 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
'I 

10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 

Dando por 

Archivo de datos de entrada a INXPAR del s 
lnxparSl 7p.Dat 

22.91!94 . 1225. l. l. 
30.90bó . 0820. l. l· 
43.8414 . 087~ .. 2. 2. 
46. L934 . 0831. 2. 2. 
49. '9:?83 .0873. 1. 3, 
51.7798 . 0896. o • 2. 
53.4490 . 0725. 3. l. 
55.4550 .0726. 2. o. 
62.5756 . 0704. o • 4, 
·6B.3:lll4 .0947. l. 3, 
71.-9056 . 0959, 2. 4, 
74. 1250 . 06'15. 3, 1. 
75.9'J13 .0604· 4, ;z. 
78. 7761 .0729. o. 2. 
B~.:230 . 0764. 3, l· 
102.~290 . 0842. 2 • 6. 
106 . .:G'IO . 0720. 6, o. 

resultado el archivo de salida del cual 
muestran los resultados de la tabla VII. 
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6 
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An:hlYO de salida de INXPAR del S 

lnxparSI 7p.Sal 

Hmq una ind•1acion1 
S• qui•r•n calcul•,. los paN1m•tros d• r•d para TODAS 
las ca••tnacton•• d• tnde1acion••· 

Be continuo con el calculo d• pereai•tros d• r•d, para una combinacion. 

TABLA VII 
P•r•••tra• 11• r•~ \1 R•d d• Dravai.s e.ncontr•dos con dlf•r•nt•• indtc•• 

opt•tiva• 

1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
9 
9 

10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 

•o: 
ha: 

lla: 
libo: 

ca: 
&ica: 
A•d de 
Brav•l•: 

Opcian 1 Opcion 2 Opcian 3 Opcion 4 Opcton :1 Opcion 6 

1 1 1 
1 1 3 
2 2 o 
2 a :z 
1 3 3 
o 2 6 
3 1 1 
2 o 6 
o 4 4 
1 3 7 
2 4 4 
3 1 7 
4 2 2 
o 2 10 
3 1 9 
2 6 6 
6 o 2 

10. 4399 
.005564 

l:l.94::?3 
• D:)9()63 

24. 469 
.019121 

F 
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4.- Discusión de los resultados, 

A continuación se discuten los resultados obtenidos Y las 

experiencias obtenidas al apllcar las metodologtas a cada una 

de los sistemas cristalinos. 

1) Sistema cúbico. 

Para este sistema la indexacUm se logra de Inmediato ya 

que es el de más alta simetrla. A continuación se muestra 

la tarjeta del JCPOS con la que se Identificó el patrón de 

dlfracc16n del NaCI. 

.c. .. 
:•·.a~ ... , .... 
h ••lloMlfT ... 
llY Clliiloll•& .. 0;.i. C..-.H 
W.l•1•. ª·-· ·"" ~M-na=,.-~-::'----:.--.. -•• -,.~-~-,.-,-,~--! :=: 

,, .. ,.,..,UlllC, :~ 

Aqul se puede observar que hay dos lineas de intensidad 1 

que no se observaron experimentalmente, pero que hay tres 

lineas en retrorrertexlór. que no aparec~n reportadas. 

También se ot:>serva que el valor del parámetro de red 

calculado con el método: 

a
0 

± ba
0 

= 5.64141 ± .000281 A. 

alcanza una precisión de dlezmlléslmas de Angstrom. Este 

valor está. muy de acuerdo al valor reportado. Comparando 

ambos valores, encontramos que coinciden hasta ' las 

centésimas de Angstrom. No esperamos. obtener el mismo valpr 

ya que no es posible tener las mismas condiciones 

experimentales con las que fue calculado el valor 

reportado. 
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ll) Sistema tetragonal. 

Para este sistema la Indexación ya no fue trivial, pero si 

se obtuvo la indexación con las 29 llneas, aunque 6 de 

ellas con má.s de una opción. Esto subió el mlmero de 

combinaciones de Indexaciones a 192, el cual es un número 

muy elevado. A continuación se muestra la tarjeta del JCPDS 

con la que fue identificado el patrón de difracción del 

TIO • . 
: l-1276 

1 ¡ J.u l 1.u t :.11 l i.n 1 mo,1•! {{ 
11,j 100 1 ti) 1 '° l 100 1111 ... 1.0.1 .. llutll•I .. ... 1.0tn "' H ... 1.0)~ "' . - 1.u11 "' 

1t.>~C.1.a1' 1.,tosa r.11 .. -· n.~ 

~::..!~!~~¡ .. I~ ::r:~::::!~'~!'J.":·,;..t, .. J, ti tm 
H "' º·''ªJ ~:1 .. "' ..... "' u '" ·'º' "' H 1:a .tolJ "' " ., ·- "' .. ... ,un "' . m ..T"~ ... 
" "' ,llJI "' " "' .U1' ... . "' . Utl W> 

! "''· Tn~d ~··· rt1,_ (U•• ::~:: 

''.~ ;;:::· ~ .. ,. ~ .. "" ) . .: ·~~ [lilli 

"' ... ~ "' :u .UlD uo 
J:I ,1111 "' 

,.. ,_,u, ..... ra.111'1~ 1.1u1 
~:',";!;,·~~ ... f.- au1 .... 01 Lu• Co •• S-tlr. -,., - ::~ 

·~ ... 
m 
>H 

ton~"' u u·~. 1•1 ....... 1 11-.w,.., •. 1.1u1 
f•• ''"'' l"'I,_,,..., ••UH [111 .. ,.....11 a...i ...... u. 1.110 

!;~:~·-:!:: ~==::'::.1:,.:-:'!'.'1:~'.'"ª''"' -· ::::;; 

Se puede observar que siempre alguno de los Indices 

optativos encontrados corresponde a la triada reportada, 

por lo que consideramos Ja indexación encontrada aceptable. 

Hay un error tipográfico en la tarjeta en la linea con 

distancia interplanar .8892, ya que un simple cálculo 

muestra que los Indices correctos son 213 en vez de 212. 

La red de Bravals determinada, P, es correcta. 

Los valores de ios parámetros de red calculados 

experimentalmente: 

a
0 

± Aa
0 

= 4.59446 ± .002861 A. 
c

0 
± Ac

0 
= 2.96505 ± .001641 A. 

alcanzan una precisión de milésimas de Angstrom, y 

comparándolos con los valores reportados está.n de acuerdo 

hasta las centésimas de Angstrom. 
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111) Sistema hexagonal. 

La lndexaclón para este sistema ya no resultó tan fácil ya 

que cuando se utillzaron longitudes de arco experimentales 

corregidas por todos los errores que corrige ALAEP las 

incertidumbres propagadas crecen demasiado y se encuentran 

Indexaciones Incorrectas. Por esta razón en este sistema se 

utlllzaron longitudes de arco .sin ninguna corrección. 

a) Carbón (grafito). 

La lndexact6n del patrón para esta fase no fue 

complicada, ya que las dos primeras U neas 

experimentales se pudieren tomar como lineas base. 

Ademés resultó una sola indexación completamente 

correcta, como se puede ver en ta siguiente tarjeta 

• I •·• 1 '·" l 1.11 1 1.5' I tCJ~ 
lll1l 1M 1 a 1 MI 1 loa 1 c..Ma 

W.o.t.. 1 l.IAll (J.., JL o,., IJ,I• 
C.hfl 1•11 •1 .... 1 11, ... 

M.!!;~:..r'"1' ..... ~'"'·-·-'·-·· 
5,o. 111-al S.G. H¡/- l\U) 
•1 1.1t.1 •• •• a.n• .\ e • p r Z. 4 D• t.U 
loL l\U. 

,,,_,_,,_trr1 ... 
•1•••.t110.1u,:11. 

.. 
>.H 
1.n 

t~ 
1.1-11 
l.lll 

U!: 
•,ll!t 
l,OSI 

·:m ... 

etaplu.nt 

Vh "' ... "' 
1 " m " . 

" ... 
" m . 
" . = n . n• 
" u;o~06 

" " m . 

Se puede observar que la linea 15.l reportada et:>n 

indices optativos ellgJO los primeros. 

Los valores de los parámetros de red calculados: 

a
0 

± 4<1
0 

ª 2.46066 ± .000441 A. 
c

0 
± Ac

0 
= 6.71158 ± .001240 A. 

tienen diferente precisión. El primero alcanza las 

diezmilésimas de A, mientras que el segundo hasta las 

ce:nt~lmas. Comparando estos valores con los reportados 
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coinciden hasta las centésimas. 

La red de Brava is determinada, P, es correcta. 

b) Cloruro de estroncio hidratado. 

Para este sistema la Indexación i'ie fogrO con Ja primera 

y tercera Uneas experimentales satisfactoriamente, como 

se puede ver en Ja sJguJente tarjeta: 

:'J:'<-- o.i .. 
.._ .. 
~ '·" ~ .. l.!Ci " fü 

in.~ ....... _ ••• . .... , 
··~ " 

* 
1 •• ., " w.s.-0 .... ec·-~1 ,,nt ~ 1.u, . 

),UI 1.001 . 
~·::; 

.. .•. e'!~~ 1.u1 I•"" .~ 
..... rs . 1.#tf .. mo .• n, . ·~ .. '"'" " ill i.~u ·~ :,,,.. ~ .. ~ ~· .. ~ 

" 
,,, ... 

fü 
111,.., ••11.11u, .. ~ 1.:u 
n ou.no.,. J,COI 

~· 1.Ul . 
w1 .... 1.,.,1 

" 
oM 1.n!. 

i.•u 

:~ 
... u 

S~rr-1 .. r1t••::.r.lf111t1rf.o, ~H. 1.oir 

" 
1.111 " ~!il LI 

......_,, to.1,.C•1•?.111""1.t.1•0.m1'Ya i.UI lolUl . 
,!:,:.';:,::..s:: ~%'.u1'f'c> "'·• '°'• rr. ::m . "' LolUf ~~ .. "' 1.1kll . '" 1.1rc1 !!.;'"' ··~"'.' l.Lt'H 

Se puede observar que las Uneas experimentales 33.l, 

33.2 y 34.l y 34.2 coinciden con Jos mismos fndfces 

optativos que los reportados. 

Los valores de Jos parámetros de red calculados, según 

la opción 5 de Ja ta~la VII, son: 

a, 1 11a
0 

= 7.96608 ± .002146 A. 
c

0 
± t.c

0 
= 4.12611 ± .000911 A. 

Jos cuales estAn muy de acuerdo con Jos valores 

reportados. En este caso se alcanza mayor precisión para 

el segundo parámetro, que es del orden de diezmiléslmas 

de A, mientras que para el primero de 2 mJlésimas de A. 

Se observa que la red de Bravais determinada. P, es 

correcta. 
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Jv) Sistema ortorrómblco. 

Este sistema fue el ma.s dificil de indexar debido a que se 

trata de una red de Bravais centrada en las caras, lo que 

da lugar a muchas lineas con indices mllltiples, es decir 

existen tos indices 111, 222, etc. La razón por la que se 

asignaron las lineas experimentales como llneas base con 

sus Indices fue debido a que las primeras tres Uneas de la 

lista tienen Indices de reflexión dependientes, según 

tarjeta, la cual se muestra a continuación. 

8 247 ~.,,._,_ 

• I J+ll!o I J.11 11.01 , •• 1 . 
... ¡ "" 1 .. 1 .. 1 . 1 ...~ ...... 11.~ - &!'i.m·::. •• "' ... lllo,.,., ...... ... Mlol.lr,T1.-.,.. ... 11unr,gnl'lolb.•-

.,._Dri,_u 
~·-A~~Ju1c ª•'°' .. UJ,n .. U.l!t ...... ~ 

~ 
. ' au.t 0o1.011 ..... 

~ :.::· 1~o'f• i.a1'~u.1~' 'e!:.," 11~ f.u ..... ,.~ ...... , ...... ,, .. ,,~, ... _. 
.. ,.... Tl•h.-_ .. _... 

........ _ ............... 1c.,.1 

'SUfMUl'I•••-

8"'2471'1 ~C'ORft!l:CT1DN 

• 1 u I '·" I "" 1 "" I ' 
"1 "' 1 .. 1 .. 1 • 1 .. =.· 

.. "" foll . ,,,. .. 
t.11 . 
'·" . t.11 . 
'"' ll 1.11 u •.n 

~ J,H 

'·" J.H . 
J,U n 
J.11 .. 
1.11 

'"" " 
~~f~ 

. .. . 
' 

l.QI 1 
, ... t 

~-----------•::E : ... . e . .... 
1--------------·l~ili ~ '" .. .. .. 
" ... '""' 1.101 1--------------·:::1 
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1.u1 
1.111 ..... 
'·~~ 

• 
(S..t•I 

* .. "" * 
"' !:!!: . 

lli "' ... 
:::E 

. .. .. 
"' ... ,,,.,, . ... 
"' 1.u.- . '" "' 1.1 .. . D,t.IO 

"' 1.111 ' Ot•,1.0~ ... 1.1u . 1,1.11 .. 1.1u "" 1u,rn 

"' :::~ . 1.1.tO 

"' . "' "' ..... . ·º;~!· .. 
'" """ . 
"" l.f" . ... 
~ '·'" .. 
"' lolH 1 IH .. ··~ !',~11: ··-
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Como se puede observar. las lineas experimentales 1, 2 y 3, 

tas cuales se escogen inicialmente como lineas base, tienen 

indices, 111 , 113 y 220, respectivamente. El determinante 

de un sistema con estos indices es cero. De esta manera 

nunc& hubiera llegado a una indexación correcta. Lo mismo 

sucede para las lineas experimentales l, 2 y 4, cuyos 

Indices son 111, 113 y 1331 respectivamente, que también 

dan determinante cero. Hasta que se tiene a la linea S como 

tercera linea base, se encuentra un sistema de ecuaciones 

Independiente, con los Indices correctos. De esta manera se 

encuentra una Infinidad de combinaciones de indexaciones 

por lo que se tomó la opción de calr.ular lo~ par'1metros de 

red para siete opciones. Con una de estas Indexaciones !os 

valores de los parámetros de reri son los siguiente:¡; 

4
0 

% l\a.
0 

e 10.9957 .% .00214ú A. 

b ± 6b = 13.0022 ± .050188 A. 
• o 

e t IJ.c
0 

= Z4.4815 t .137517 A. 

Estos valores son parecidas a los reportadas en tarjeta 

pero son incorrectos, ademAs de que su Incertidumbre es muy 

alta. Por eso se Intentó calcular los mismos valores con 

los Indices correctos resultando los siguientes valores: 

a
0 

± 4a.
0 

= 10.4399 .t .005564 A. 

b t 6b • l 2.84Z3 t .009063 A. 
o o 

e t IJ.c • 24.468 t .018121 A. 
o 

Con ~os ya se puede hablar de precl::olón ele mll6sima!J: de 

A, para los dos primeros, y de cent~sfmas de A, para el 

tercero. Además comparandolns con tos Villores reportados 

coinciden hasta donde es posible compararlos, excepto el 

primero que difiere por una cent6sima de A. 
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CAPITULO IX 

CONO.US!ONES 

En este trabajo se presentaron doS metodologlas, una para indexar 

patrones de difracción tipo Oeblje-SCherrer, y otra para calcular 

~A.metros de red de sustancias cristalinas con alta precisión y 

exactitud, utlllzando el método de Dcbije-Scherrer de dlfracclón 

de rayos. X. Las metodologlas se restringieron a los sistemas 

cristalinos c6blco, tetragonal, hexagonal y ortorrómblco. 

Para alcanzar mayor exactltud y precisión, se estudiaron las 

fuentes de error Involucradas en el proceso experimental por 

cuatro fuentes de origen geométrico y una de naturaleza flslca. 

Las fuentes de error de raaturaleza geométrica son: radio de la 

cámara, divergencia axial del haz incidente, tamal\o de la muestra 

y excentricidad de !a cámara. La fuente de error flslca es la 

absorción de la radiación por la muestra. Se analizó el origen 

flslco de cada una de ellas, se buscó la manera de calcular los 

efectos en las medidas experimentales, y se desarrolló una 

metodologla para corregir estas medidas. Con los valores 

corregidos se calcularon los parámetros de red. La precisión 

alcanzada se aprecia dentro de las décimas de A para el sistema 

cO.blco. Y para los sistemas restantes está entre la:; centésimas y 

las mlléslmas de A. 

Para visualizar mejor cada una de las correcciones rea11zadas 

sobre las medidas experlmer.tales, en la gráfica siguiente, se 

muestra el valor del parámetro de red del NaCI, sistema cúbico, 

a
0 

:t 6a
0

, contra la función de Nelson-Rltey. El póri\metro de red 

se calculó a partir de las longitudes de arco experimentales: 

a) sin corregir, 

b) corregidas por radio efectivo de la cámara, 

e) corregidas por error de radio, má.s divergencia axial y tama,l'io 

de muestra, y, 

d) corregidas por errores de radio, divergencia axial, tamafío de 

muestra y excentricidad. 
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Cré.Clca. Variación del parAmctro de red calculado a partir de las 

SffltLcxperlmentales corregidas por los cuatro tipos de 

errores geom!trlcos estudiados, contra la función de 
Nelson Rltey. 
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En esta gráflca se observa que los valores del parámetro de red 

calculado de las s;;~ sin correg~r rnuest~an un fuerte decaimiento 

entre los Angulo de Bragg. 20 a 42 • aproximadamente. Este 

decaimiento se va reduciendo conforme las longitudes de arco se 

t!orrlgen por la diversas fuentes de error. Lo que se espera 

alcanzar en esta gráfica es una linea recta, lo cu<J.l se lograr!a 

si las medidas experimentales estuvieran libres de error. Sin 

embat"go, después de aplicar todas las correcciones (excepto Ja de 

absorción, que se corrige después de ajustar una recta a una de 

estas gráficas y extrapolando a 90 ° ), la curva del parámetro de 

red muestra una ligera curva hacia arriba en los puntos cercanos a 

90°. Les valores de los p~rámetros de red (en Á), calcuJados por 

el mt\todo de Cohen. ajustando una recta a cada una de estas curvas 

s~ muestra a continuación. 

al a :1: 4a • 5.6414 t .OOOl7b 
a a 

b) a ± /l4 • 5.64076 ± .000280, decremento de: .00064 A 
a a 

el a
0 

± 6c
0 

• 5.64088 ± .000268, Incremento de: .OOOl 2 A 

d) a
0 

:1: 64
0 

• S.64l 41 ± .000281, Incremento de: .00053 A 

Todos estos valores muestran la misma precisión por lo que 

partiendo Wllcamente de eUos no es posible concluir cuál ha sido 

la mejor correcc16n 1 pero observando la grá.fka es posible decidir 

que con la correcclón de lo::. ert"tlres estudiados es posible obtener 

~n valor más conrJable. Además debe tenerse en mente que hay otra 

fuente de error. que es la saturaclón de velamientc en la peltcula 

que no fue conslderada, y otros mé.s que dejamos. sin cutucUar. 

Esto, probablemente, sea lo que aleja la curva de una linea recta~ 

Como proyecto a futuro se espera que corrigiendo por las fuente de 

error restantes se aleance mayor prccJslOn en los valores 

obtenidos. 

Por ott"a parte, la metodologta de indexación resultó altamente 

confiable para los sistemas cl'.lblco, tetragonal y hexagonal. No 

sucedió lo mismo con el sistema ortorrómbko. pues fue dificil. 
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encontrar una indexación satisfactoria suponiendo que la fase por 

estudiar es desconocida. Un criterio que se puede tomar para 

aceptar una indexación dada es de acuerdo al m1mero de opciones 

que se tengan. SI el n6mero es muy alto, dlflcilmente se espera 

que Ma correcta, pero hay que tener cuidado, pues todo es 

relativo al n6mero de lineas experimentales que se deseen indexar. 

Una observación muestra que cuando el orden de magnitud de la 

precisión alcanzada en los parámetros de red no es muy alta, lo 

mis probable es que se trate de una Indexación incorrecta. 

El proceso de la determinación de Ja red de Bravals. muestra los 

rl!Sultados esperados. Es correcto, pero la detrmlnaclón misma. 

esté. sujeta a la indexación, si ~ta es incorrecta, consecuente

mente lo sf!!rá ella. 

Este trabajo se C'Oncluyó satisfactoriamente, si bien es po!tlble 

hacer algunas extensiones a este estudio. Una de ellas es estudiar 

con esta metodologla los sistemas cristalinos monoctlnlco y tri

cllnlco, con lo que seguramente se encontrarán mejoras con 

respecto a los resultados alcanzados. 
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