Técnicas de caracterizacion de Materiales— Clase 3
Estructuras Cristalinas

A partir de la definicién de Red de Bravais como una red 2) Cobre (Cu) RB: F_CC

de puntos abstracta. Definimos el concepto de base. ; a Base: Cu(0,0,0)
Base: Es un arreglo de atomos, moléculas o iones que se

repite en cada celda primitiva de manera tal que: et

ESTRUCTURA CRISTALINA = RED DE BRAVAIS + BASE ° ® °
/ j i y
Red de puntos periddica Arreglo de atomos x/ o /._’
Ejemplos: 1) grafeno (red panal de abeja)

y , 3) Cloruro de Cesio (CICs)
RB: Oblicua ]

bidimensional =
Base: C(0,0) -\LGI /
C(1/3,1/3) |
Cs®

RB: SC
Base: Cl (0; 0; 0)
Cs(1/2; 1/2; 1/2)
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4) Cloruro de Sodio (CINa)

5) Diamante

Red de Bravais: FCC
Base: C(0; 0; 0)
C(1/4; 1/4; 1/4)

RB: FCC

Base: Cl (0; 0; 0) .
Na (0; 1/2; 0) 6) Zinc blende (ZnS) RB: FCC

_ 31  Base: Zn (0; 0; 0)
AR ] S (1/4; 1/4; 1/4)

e
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Estructuras Cristalinas

Cloruro de Sodio Red de Bravais:

Usualmente, para describir las estructuras
cristalinas, es mas conveniente elegir

una Red Bravais y una base de manera que
La descripcion resulte sencilla. Un caso tipico
son las estructuras cristalinas cubicas.

Red de Bravais:
Simple Cubica
Base:

C(0; 0; 0)
C(1/4; 1/4; 3/4) ﬁ/;r\ A

C(1/2; 1/2; 0)
C(3/4;1/4; 1/4)
C(1/2; 0; 1/2)
C(1/4; 3/4; 1/4)
_ C(0; 1/2; 1/2)
e ] C(3/4;3/4;3/4) 1%

Diamante

ﬂ/v\}é

#

M

Simple cubica
Base:

—9 Na (0; 0; 0)
1 Na (1/2; 1/2; 0)

Na (0; 1/2; 1/2)

i T Na(1/2 ; 0; 1/2)
» 1 Cl (0; 1/2; 0)

Cl (1/2; 0; 0)

9~ do012)

Cl(1/2; 1/2; 1/2)

Red de Bravais:

Simple cubica

Base:

Zn (0; 0; 0) S(3/4; 1/4; 1/4)
Zn(1/2; 1/2; 0) S(1/4; 1/4; 3/4)
Zn (1/2;0; 1/2) S(1/4; 3/4; 1/4)
Zn (0; 1/2; 1/2) S(3/4; 3/4; 3/4)
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Fluorita MO,

Rutilo
Ti: (0,0,0); (1/2,1/2,1/2)

Ce (0,0,0); (1/2,0,1/2); (1/2,1/2,0); (0; 1/2 ; 1/2)
0(1/4,1/4,1/4); (3/4,1/4,1/4); (3/4,3/4,1/4); (1/4,3/4,1/4)
0(1/4,1/4,3/4); (3/4,1/4,3/4); (3/4,3/4,3/4); (1/4,3/4,3/4)

1avle 1.10  Some compounds with fluorite or antiftuorite structure, a (A )

Fluorite structure Antifluorite structure
CaF, 54626 PbO, 5349 L0 46114 K,0 6.449
StF, 5800  CeO, 54110 LiS 5710 K,S 7.406
SrCl 69767  Pr0, 5392 LihSe 6002  K,Se  7.692
BaF, 62000 ThO, 5600 LiTe 6517 K,Te  8.168
CdF, 53895 U0, 5372 Na,0 555 RO 674
B-PbF, 5940  NpO, 54334 NaS 6539  RbS 765

0(x,x,0); (1-x, 1-x, 0); (1/2+x,1/2-x,1/2); (1/2-x,1/2+x, 1/2)

La estructura antifluorita es del tipo M,0

Table 1.15  Some compounds with the rutile structure (Wyckoff, 1971, Vol. 1)

ad) oA ad)  d)  x

Ti0, 45937 29581 0305  CoF, 46951 3179 0306
Cr0, 441 291 FeF, 46966 33091 0300
GeO, 4395 2859 0307  MgF, 4623 3082 0303
10, 449 34 MoF, 48734 33099  0.305
BMnO, 4396 2871 0302  NiF, 46506 308% 0302
MoO, 48 279 PdF, 4931 3367

NbO, 47T 2% ZoF, 47034 31335 0303
0s0, 451 319 Sn0, 47373 31864 0307
PbO, 4946 33719 Ta0, 4709  3.065

RO, 451 3 WO, 486 277
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Perovskitas ABO,

Estructuras Cristalinas

orthorhombic modification

Table 1.18(a) Some compounds with the perovskite structure

Compound a(A) Compound a(A)
KNbO; 4.007 SiTiO; 3.9051
KTaOs 3.9885 SrZr0;, 4.10]
KIO; 4410 StHfO; 4.069
NaNbO, 3915 SrSn0; 4.0334
NaWO; 3.8622 StThO;

LaCoO; 3.824 CsCaF; 4522
LaCrO; 3.874 CsCdBr; 533
LaFe0Os 3.920 CsCdCly 5.20
LaGaO, 3.875 CsHgBr; 5.71
LavO, 3.99 CsHgCls 5.44

+— tilts

Table 1.18(b)  Perovskites: some composition-property correlations

Composition Property

CaTiOs dielectric

BaTiO; ferroelectric
Pb(Mg, ;;Nby/3)0s relaxor ferroelectric
Pb(Zr,_, Tiy)Os piezoelectric

(Bal_xLax)Ti03
(Yy/3Bay3)Cu0s_,
Na,WO3
5rCeO3:H

RE TM O,_,
Ligs-3xLag.s+xTiOs
LY Mn03_5

semiconductor

superconductor; O~ ion conductor

mixed conductor (Na*, ¢”); electrochromic
proton conductor

mixed conductor (0%, ¢7)

Li* ion conductor

giant magnetor resistance effect
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Problema propuesto 2. En el embaldosado pentagonal de El
Cairo un plano bidimensional esta completamente ocupado por
pentagonos. Un pentagono individual esta formado por 4 lados
de igual longitud (azules) y uno de diferente longitud (rojo) a
angulos de 90°y 120°

Determinar la red de Bravais 2D del embaldosado de El
Cairo.

Dibujar los vectores unitarios mas el angulo y entre ellos.
Determinar el valor de este ultimo.

Cuantas baldosas hay por celda unidad?

Problema propuesto 3. Los hexagonos de la estructura
cristalina periddica 2D que se muestra en la figura son regulares
y su arista mide d.

Expresar esta estructura como una red de Bravais mas una
base, elegir la celda primitiva lo mas pequefia y simétrica posible
y asumir todos los atomos iguales. Determinar los vectores de
red de la red de Bravais en funcién de d. ; Cuantos puntos de la
red hay por celda unidad?
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Red Reciproca

La Red Reciproca es un concepto asociado a las redes  Construccién de la Red Reciproca

periddicas (redes de Bravais).

Definimos los vectores b; a partir de los vectores primitivos

Definicion: Dado una red de Bravais R, y el universo a; de laRB

de los vectores de onda k , b; = 2m—— —
. 27.[ al ¢ az X a3
k=—n _
A — as X a
la Red Reciproca esta conformada por el conjunto de b, = Zﬂd T %X d
—= . e 1° a2 3
vectores de onda G que tienen la periodicidad de la
Red de Bravais. _ a, X d,
— b3 = 21 — = <
eig_(§+f) _ eiG__f elG.R -1 ) A a; X ds
Los b; no son coplanares y son |. i. por otro lado se
., : cumple que:
Recordemos que en notacién compleja, pieq _
. . L b; - a; =2mé;; (1)
i = unidad imaginaria y de manera ’
general un nimero complejo se escribe Se puede demostrar que los vectores de la Red

como:z=a+ib Reciproca pueden escribirse como una combinacion
el® = cosf + i sen O lineal de los vectores b;
3
ei@ _ e—ie ei9 + e—i@ G_ = z mlEl /mi = entero
Sen9=T COSQ:T i=1

iGR — cosG.R+isenG.R
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1) Red de Bravais Simple cubica

-/ZL " /
as
_ a y
a, 7—'
X
A
2) BCC 4

Red Reciproca

a,
'>/

g \a

X

3

o —5—2 a, Xad;  _ a*e  2m _
Vectores primitivos de la RB 1= T[C_ll d, X3 3 g o
a; =a(1,00) =ae, ~ T
a, =a(0,1,0) =ae, - by = Fe'y
a; =a(0,01) =ae,
_ 21
a,-a, X as =a® 3= 5 ¢
La red reciproca de una red simple 2T
cubica es otra red simple cubica de lado: b = 7
Vectores primitivos de la RB
a - _ a, X as a?/2 (0,1,1)
a==(-111) | bh=2n=—"——7"—"= 3
175 b a, - a, X as as/2
B _a(1 1) _47r011
a2 - Czl ) ) a ( ;212)
a =-(1,1,-1) 7 - 4r 1 1
b =-— =0z
2 2= (2 2)
y o m a’ _ 4m 11
a, - a; as = 2 3:7(5,5,0)

Observar que los vectores b; generan

una red de puntos FCC

de lado 4nt/a
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Relacion entre planos de red y la red reciproca

Sea la onda plana definida por G,

_ 270 _ 2T — —
G T I—-Nn.r l—N.r
elG-T —e d =e A

Tiene un periodo A = d, de manera que la
onda plana tiene el mismo valor en cada
plano, es decir en cada en cada punto R,
y masaun,sir” € alos planos de laRB
tenemos que,

iG.T

e = cte

En particular esto es valido para R = 0,
es decir que:

elGR = 060 =1 _> G €RR

Lo que queremos mostrar es que G es el vector
de la RR mas corto y perpendicular a esta familia
de planos.

Si tomamos un G’ de mddulomenor =>A">A =d,
se puede ver graficamente que la onda plana no
tiene el mismo valor en todos los puntos de la RB

de la familia de planos, por lo tanto G' ¢ RR
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Indices de Miller y vectores de la red reciproca

-> Los indices de Miller identifican a una familia de planos
-> Cada familia de planos tiene un vector G € RR 1 al plano
gue identifica. Siendo el mas corto

G=""1i
d

Si G € RR, lo podemos escribir como:

_ G_:h7)1+k792+l53

donde h, k, I son enteros y l_)i son la base de la RR

o

Elegimos el plano mas cercano al origen y vemos donde corta a los
ejes en unidades de los vectores de red.

= P T ~ = 2m distancia entre planos d
X Aq SiT€alplanoG -7 = d P

G-7=2m 2T
En particular para 7 = x, @, tenemos que G-x,a,=h x1 =2mrhx,=2m

Es decir las componentes del
1 1 G mas corto € RRy 1 alafamilia de
k y X3 = 1 planos, son los indices de Miller de
esa familia de planos



Difraccion en una rendija cuadrada
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