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Curso: Estado Sdlido |

Informacién General

Contenido del curso

. Estructura cristalina

. Enlace quimico

. Vibraciones de la red y propiedades térmicas
. Modelo del gas de electrones libres

. Electrén en un potencial periédico

. Estructura de bandas

. Semiconductores

Fuente de consulta e informacion

Las sesiones de clase y las tareas estaran disponibles on-line al término

de cada tema en la siguiente direccidn:

(2 sem.)

(2 sem.)

(2 & 1/2 sem.)
(2 & 1/2 sem.)
(2 & 1/2 sem.)
(
(

3& 1/2sem.)
3 sem.)

http://www.ifuap.buap.mx/~oseaman/solid_state_physics_2025.html
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Contenido: Tema 01

1. Estructura cristalina

1.1 Arreglo periédico de dtomos: Bases, estructuras cristalinas, celda
primitiva

1.2 Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

1.3 Red reciproca: Difraccién de rayos X, ley de Bragg, amplitud de la onda
dispersada

1.4 Zonas de Brillouin

1.5 Factores de estructura
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Contenido: Tema 01

1. Estructura cristalina
1.1 Arreglo peridédico de dtomos: Bases, estructuras cristalinas, celda
primitiva
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Arreglo periédico de atomos

Fundamentos: Red y bases

Red Vectores primitivos de la red

[ ] L] ) L]

. . . o Base
[ L] a [
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Vectores de la red red + base = cristal periédico
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3D r, =nja; + ngas + nzas,
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en donde ni, ng, ng € Z.
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Arreglo periédico de atomos

Vectores primitivos de la red
La seleccion de los vectores primitivos de la red no es (nica, sin
embargo ésta debe cumplir con la definicién del vector de la red,

r, = nia; + noas +ngag V ni, ng, ng € Z.

L ] [ ] [ ] [ ] L ] L ] [ ] L ]
[ ]
[ ] L ]
L ]
[ ] L ]
[ ]
[ ] [ ] L ]
No es vector
delared !! *
[ ] [ ]
L ] L ]
[ ] [ ] L ] [ ] L ] L ] L ]
[ [ ] [ ] L ] [} [ ] [ ]
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Arreglo periédico de atomos

Celda unitaria
La celda unitaria® llenard todo el espacio por medio de repeticiones
de determinadas operaciones de traslacién.

Siendo que la eleccién de la celda unitaria no es Gnica.

1Definida en términos de los vectores de la red.
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Arreglo periédico de atomos

Celda primitiva
La celda primitiva (unitaria) es la celda de menor volumen en el
cristal, y siempre contendra sélo un punto de la red.

conventional Primitive
unit cell unit cell
®
. °

Wigner-Seitz
unit cell

La base asociada a una celda primitiva se le conoce como base pri-
mitiva y es la que contiene menos puntos de red que cualquier otra
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Arreglo periédico de atomos

Base: Ejemplos
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Contenido: Tema 01

1. Estructura cristalina

1.2 Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller
Redes bidimensionales (2D)

En dos dimensiones existen cinco redes de Bravais.

Red oblicua Red cuadrada Red rectangular
° . . ] 22 . il .
/QD as ¢
[ . 8i °
[ ] ‘ZHE L] O * * *
L L L
L] L L ] L ]

. Al #Flazly p=m/2.

a1| # |az]; ¢ # 7/2.

1] = |agf; ¢ =m7/2.
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller
Redes bidimensionales (2D)

Red hexagonal Red rectangular centrada

Ag a a

20 . 1 / 1

a ® 112: i ®
ay .
L] L]
[ ] L ]
L L] L]
L L] L

lai| = |ag]; ¢ = 2m/3.

la1| # |az]; ¢ =m/2.
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Redes de Bravais en 3D

En tres dimensiones, existen 7 sistemas de redes diferentes, con 14

redes de Bravais.

Number of

Restrictions on conventional

System lattices cell axes and angles
Triclinic 1 a, # ay # as
aF*FBF+y
Monoclinic 2 ay F ay F ag
a=y=90"#f
Orthorhombic 4 ay, #F ay F as
a=B=y=90°
Tetragonal 2 a, = as F as
a=pB=7y=90°
Cubic 3 ay, = a, = a,
a=B=7y=90°
Trigonal 1 ay, = ay = a;
a=p=7y<I120° # 90°
Hexagonal 1 a, = ay # ag

a=p=90°
v =120°
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Redes de Bravais en 3D
a + 90° a #+90°

a, B,y +90° B,y=90° B,y=90°

NN NI N A

[ (PN [ (©)
a¥b#c a#btc
Triclinic (P) Monoclinic

P)azbzc (Claxbxc MNazbzrc (Flaxb=c

a a a a

b b
a=f= y= 9Q°
Orthorhombic
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller
Redes de Bravais en 3D

a*c a*+c
=P=y # 90°
By ®)
c
c C
a
a a a\ [« £
a a | a a
(P) a=p=y=90° 0 a=bh=c a=bh #c
Tetragonal Trigonal Hexagonal
a ::/?:: y= 90°
L a ¢ a a
a a a
(P) ¥ = ¥
a=b=c
Cubic

18/55
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Propiedades de redes ciibicas

Simple Body-centered Face-centered
Volume, conventional cell a® a® a®
Lattice points per cell 1 2 4
Volume, primitive cell a’ ° i
Lattice points per unit volume 1/a® 2/a® 4/a®
Number of nearest neighbors 6 8 12
Nearest-neighbor distance a 32 4/2 = 0.866a a/2"? = 0.707a
Number of second neighbors 12 6 6
Second neighbor distance 2% a a
Packing fraction” ir V3 imV2
=0.524 =0.680 =0.740
sc (P) bce (1) fce (F)
a a a
a a
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Propiedades de redes ciibicas: bcc

Celda convencional y primitiva Vectores primitivos

La arista de la celda primitiva es
V/3a/2 con un angulo de 109°28'.
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Propiedades de redes clibicas: fcc

Celda convencional y primitiva Vectores primitivos
a; = (}24—9)@/2,
ag = (y_'—z)a/z)
ag = (2+%X)a/2.
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller
Estructuras cristalinas comunes: Cloruro de sodio (NaCl), Bl
La estructura NaCl (B1) es una red fcc compuesta por una base de
dos atomos, Na:(000) y Cl:(1/2, 1/2, 1/2).
’ ’ Plan view

z=0 layer z="Y2 layer

Existen cuatro unidades de la base en la celda unitaria (convencional),
siendo las posiciones? de los atomos:

2En términos de la celda convencional.
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Estructuras cristalinas comunes: Cloruro de cesio (CsCl), B2

La estructura CsCl (B2) es una red ciibica simple (sc) compuesta por
una base de dos atomos, Cs:(000) y Cl:(1/2, 1/2, 1/2).

Plan view

Cs

Cl()vs

Existe sélo una unidad de la base en la celda unitaria (convencional),
cuyos dtomos tienen las posiciones de una bcc: Cl en el centro, y Cs
en las esquinas.
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller
Estructuras cristalinas comunes: Hexagonal compacta (hcp)
La estructura hcp es una red primitiva hexagonal, compuesta por una
base de dos atomos.

Vectores primitivos Posiciones de la base
t = (\/§a/2, —a/2, o) ; atomg = (0, 0, 0) = (0, 0, 0) p ;
ta = (0, a, 0); atom; = (a/\/g, 0, c/2>0,
t3 = (0,0, c). = (2a/3, a/3, ¢/2)p.
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller
Estructuras cristalinas comunes: Diamante
La estructura diamante consta de una red primitiva fcc, compuesta
por una base de dos atomos idénticos, por tanto cuenta con ocho
atomos en la celda.

La estructura diamante se puede

Posiciones de la base )
considerar como una celda fcc

atomg = (0, 0, 0); doble, siendo una de ellas des-
1 1 1 1 1 1 E

atom; = (, -, ) ' plazada (1/4, 1/4, 1/4) sobre la di
44" 4 agonal del cuerpo.
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Estructuras cristalinas comunes: Zincblenda

e La zincblenda (ZnS) es una
estructura tipo diamante,
compuesta por una base de
dos atomos de diferente
especie.

e Las coordenadas de la base
son:

Zn@Q0: = (0,0,0);
1 11
S@]—- j (Z, Z, Z)-

e La celda convencional es una cubica simple que cuenta con 4
moléculas de ZnS por celda.

e La zincblenda no posee simetria de inversion.
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Estructuras cristalinas y parametros estructurales de elementos

r—'— Table 3 Crystal structures of the elements —
H! 4« He* 2
T The data given are at room temperature for the most common form, or at hepe
275 the stated temperature in deg K. (Inorganic Crystal Structure Database 357
612 (ICSD) online. 5.83
Li 7sx | Be e = B c N2k | O E! Ne ax
bec | hep rhomb. ~ I diamond | cubic | complex fec
3491 ) 227 3.567 | 5.66 | (0,) 4.46
359 Ny
Na sk | Mg Al Si P S cl Ar 2
bec Jhep e = Crystal'structure. 5 ffcc | diamond | complex | complex | complex | fec
4.225 | 3.21 a lattice inA 4.05 |5.430 (Cl) |531
5.21 ¢ lattice inA

Ksk | Ca Sc Ti v Cr Mn |Fe Co Ni Cu In Ga Ge As Se Br Kr sk

bee fec hep hep bee bee cubic bec hep fec fec hep complex | diamond § rhomb. | hex. complex § fcc
5225558 |331 295 |3.03 |288 | complex | 287 §251 |352 |3.61 |2.66 5.658 chains | (Bry) |5.64
527 468 4.07 495
Rb sk | Sr Y Zr Nb Mo |Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn ()] Sb Te I Xe 2k
bee fee hep hep. bee bee hep hcp fec fec fec hep tetr. diamond | rhomb. | hex. complex Jfcc
5585 |6.08 |3.65 |323 330 |315 |274 271 |3.80 |389 |4.09 J2.98 [3.25 [6.49 chains | (1) 6.13
573 1515 | 440 }4.28 5.62 |4.95
Cs s« | Ba La Hf Ta w Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
bee  |bec fhex. fhep  fbec fbec  fhep  fhep  ffee  ffee  Qtec  frmomb. fhep  ffec  |rmomb |isc
6.045 15.02 377 |3.19 330 |3.16 276 |2.74 |384 []392 |4.08 346 495 334 |— —_
ABAC | 5.05 446 14.32 5.52
Fr Ra Ac
fec Ce Pr Nd Pm |Sm |Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm |Yb Lu
- = P fec |hex |hex. complex [ b |hep  Jhep fhep  fheo  fhep hop e - fhep
516 |367 |366 |— 458 |3.63 ]360 |359 |358 |356 |3.54 ]548 |3.50
ABAC 578 |570 |565 |562 ]5.59 1556 5.55

Th Pa u Np Pu Am Cm Bk cf Es Fm mMd No Lr
fec tetr. | complex | complex | complex | hex.
5.08 |3.92 364 |— — — —_ —_ —_ — =
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Indices de Miller

La orientacién de un plano es determinada por los indices de Miller,
los cuales se obtienen mediante el siguiente procedimiento.

1. Encontrar las intersecciones del
plano con los ejes en términos de
los vectores de la red.

2. Tomar los reciprocos de los
nimeros encontrados. Sila inter-
seccidn es el infinito, entonces el

indice es cero. .

3. Rejducirlos a tre_s'enteros conla 1 3a,, 2ay 223 = 3,22
misma proporcion. 2 1/3,1/2,1/2.

4. El resultado, expresado en parén- 3. 6/3,6/2,6/2 = 2.3, 3.
tesis (hkl), se le conoce como el
indice del plano. 4. (233).
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Indices de Miller: Ejemplos

1. 1%, 19, 12;

2. 1,1, 1;

3. 17 1’ 17 1. (1/2))2, (1/2)$/, 12,

4. (111). 2.2,2,1; ... 4. (221).
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Estructuras cristalinas fundamentales, indices de Miller

Indices de Miller: Eiemplos

| | |
| =

(100) (110) (111)

— - T
(200) (T00)
Si el plano corta un eje en la seccién negativa, se coloca un guién por
encima del indice correspondiente: (hkl).
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Contenido: Tema 01

1. Estructura cristalina

1.3 Red reciproca: Difraccién de rayos X, ley de Bragg, amplitud de la onda
dispersada
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Red reciproca: Difraccion de rayos X

Procesos de difraccién: Rayos X

La estructura cristalina se analiza por medio de procesos de difraccion
de fotones, neutrones y/o electrones.

10— e Rango de valores de
N pardmetro de red:
2y photon 3.0 —20.0 A,

N * Se requiere de una lon-
N TN gitud de onda similar al
10 SN parametro de red, para ex-
traer informacién del cristal.

w
R

9

Wavelength, A

- N s
05 eutrons|

T L e Fuente ideal (pardmetros de
N red pequefios): neutrones,
con la problematica de baja

0.k —HL ek disponibilidad de fuentes.
Photon energy, keV

Nentron energy 001 oV e Fuente mas adecuada (rango
Electron energy, 100 eV amp“o): rayos X.
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Red reciproca: Difraccion de rayos X
Ley de Bragg
Consideraciones

e Ondas incidentes son reflejadas
elasticamente y de manera es-

’%:I\\ l pecular (i, = Oout)-
/ i - | e Los planos que dan origen
\{;ﬂg a la difraccién son paralelos
(formados por los atomos del
cristal).

Red formada por planos paralelos

’ _ e Cada plano refleja sélo una pe-
separados una distancia d.

quena fraccién de radiacion.

Para que los rayos difractados sean observados, se debe tener una
interferencia constructiva de todos los planos del cristal:

dif. de recorrido = mult. entero de A,
= 2dSenf = nA.

lo que se conoce como la ley de Bragg.
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Red reciproca: Difraccion de rayos X

Ley de Bragg
De la ley de Bragg se observa:

2dSen 6 = nA,
pero: Senfd <1 = X <2d.

Es por ello que X de la fuente
debe ser pequefia (comparable al
pardmetro de red) .. el rayo inci-
dente debe ser muy energético.

Sélo determinados valores de # aportan una interferencia constructiva
de todos los planos, dando una dispersién intensa.

v
5764
512
445¢
381
5200
255
192

S

NN LN LN
3
i

INTENSITY C/SEC|

5 y + 3 3 a )
| :

. | i i 2 A 33 531 620 |
BN IEEEEIIC| BENERC. Y INEG EEEEE i 1 O ,.’,‘.

533 | i
SimEEmEEEEEC A

o

i n L L L i L L L L L L L L
o 10 20° 30° 10 50 60 70 80 90 100 110 120° 130° 140 150°  160°  170° 180

Normalmente cada plano refleja de 1072 a 107> de la radiacién in-
cidente, por lo que se necesitan del orden de 10° a 10° planos que
contribuyan a la formacién del haz dispersado.
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Red reciproca: Difraccion de rayos X

Amplitud de la onda dispersada
Para determinar la intensidad de la dispersion, se debe considerar la
influencia de la base atémica del cristal, es decir, la distribucién es-
pacial de la densidad electrénica, n(r).

Para un cristal, el vector T representa la periodicidad del mismo,

T =wa; +was+uzag V u; € Z & a; = vectores base,
= n(r)=n(r+T).

Explotando las propiedades de periodicidad del sistema, se puede ex-
presar n(r) en el espacio de Fourier,

n(r) = Z nge'¢T,
G

1 ,
V ng = vl dVn(r)e GT,

en donde V. el es volumen del cristal.
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Red reciproca: Difraccion de rayos X

Amplitud de la onda dispersada
De la expansion de la densidad en el espacio de Fourier, se deben
determinar los G que hacen invariante n(r) ante T, los cuales son
definidos como,

G = v1by + v9by +v3bs V v; € Z,
en donde los b; son los vectores base de la red reciproca, y vienen
definidos en términos de los a;'s:

a; X ag

bi:27r A bi-aj:27r5ij.

a; - (aj x aj)
Con esta definicién, se calcula la propiedad de periodicidad de n(r),

n(r+T Zn ezGr iG-T ZnGezGr_n(r)
G

donde: €iG'T = exp [i(Ulbl + v9bg + U3b3) . (u1a1 + ugas + U3a3)] ]

= exp [127(viuy + vaug + v3ug)] = 1.

Omar De la Pefia-Seaman | IFUAP Estado Sélido | — FCFM



Red reciproca: Difraccion de rayos X

Amplitud de la onda dispersada: Condiciones de difraccién

Teorema

El set/conjunto de vectores reciprocos de la red (G) determinan los
posibles rayos X reflejados.

/‘CI‘)’SHI] specimen

| / Outgoing beam
Incident beam iker
iker

La diferencia de fase entre el rayo incidente y el reflejado es,

expli(k—X) r],

en donde k representa el vector de onda del rayo incidente, y k' el
correspondiente al reflejado.
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Red reciproca: Difraccion de rayos X

Amplitud de la onda dispersada: Condiciones de difraccién
La amplitud de la onda dispersa, por unidad de volumen, se considera
proporcional a la concentracién local de carga n(r).

Por tanto, la amplitud total A de la onda dispersada (radiacién elec-
tromagnética) en direccién k’ es proporcional a:

Ax F = /an(r)exp li(k — k') -r],
= /an(r)exp [—iAk-r] V Ak =k’ -k,

en donde F’ se le conoce como la amplitud de dispersion, y Ak como
el vector de dispersion.

Introduciendo ahora la expresién de n(r) en el espacio de Fourier,
F= Z/anGexp[ (G—-Ak)-r] V n(r anexp [iG-r],

=ngV, cuando Ak = G.
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Red reciproca: Difraccion de rayos X
Amplitud de la onda dispersada: Dispersién inelastica

En el caso de dispersion inelastica, la energia de los fotones hw se
conserva:

hw=h' — hck|=hek| — k| =|K|
Ahora, de la condicién para que exista dispersion, se tiene:
Ak=G — kK -k=G — k+G=K — (k+G)?=k">
expandiendo:
P2+2%k - G+G*=K?> - 2k-G+G2=0 VY kK =F2

debido a que tanto G como —G son vectores de la red reciproca,
entonces:
2%k -G = G?,

lo que se conoce como la condicién de difraccion.
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Contenido: Tema 01

1. Estructura cristalina

1.4 Zonas de Brillouin
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Zonas de Brillouin

Condicién de difraccién y celda reciproca primitiva
La primera zona de Brillouin (IBZ) se define como una celda primitiva
de Wigner-Seitz (WS) en el espacio reciproco.

De la condicién de difraccién, Analizando para k;,

G G 2 k1 . (Gc/Q) = k:l(Gc/2)Cos€1,
kG =G = k'<2) - (2> ’ pero: Cosfy = (G¢/2)/k1,
= ki (G¢/2) = (Ge/2)>.

Para ks:
k2 . (GD/Q) = kQ(GD/2)C0592,
pero: Cosfy = (Gp/2)/ks,

= ko- (GD/Q) = (GD/2)2.

.. la IBZ exhibe todos los k que
pueden ser difractados en un cristal
siguiendo la ley de Bragg.

Omar De la Pefia-Seaman | IFUAP Estado Sélido | — FCFM



Zonas de Brillouin

Primera zona de Brillouin: Cdbica simple (sc)

Red primitiva Red reciproca primitiva
a; =(1,0,0)a, by = (1, 0, 0) 27 /a,
az = (0, 1, 0) a, by = (0, 1, 0) 27 /a,
az=(0,0,1)a. bs = (0, 0, 1) 27 /a.
z Puntos de alta simetria
Notacién  Primitivas  Cartesianas
T (0,0,0) (0,0, 0)7/a
RS L X (£,0,0) (1,0,0)7/a
[ | = M (3,3.0) (L 1,0)m/a
s/\A R (3> 3 5 ~bytrl)m/a
-
g A Z'E\"‘ La region denotada por los pun-
XzTm Ty tos de alta simetria se le conoce
como la irreducible de la IBZ,
\\\ﬂ ocupando una fracc. de 1/48.
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Zonas de Brillouin

Primera zona de Brillouin: bcc

Red primitiva Red reciproca primitiva

al = (—1, 1, 1) a/2, bl pr (0’ 17 1) 27-‘-/0/7
ax = (1, -1, 1)a/2, by = (1, 0, 1) 27/a,
asg = (1, 1, —1) a/2. bs = (1, 1, 0) 27T/a.
Puntos de alta simetria

Notacién Primitivas Cartesianas

r (0, 0,0) (0,0, 0)w/a

H %a 17 % (07 27 O)ﬂ—/a

P (15 1) @ LDa/a

N (0,0,3)" (1,1, 0)r/a

La irreducible ocupa una fraccién
de 1/48 de la IBZ.
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Zonas de Brillouin

Primera zona de Brillouin: fcc

Red primitiva Red reciproca primitiva
a;=(0,1,1)a/2, by = (-1, 1, 1)27/a,
ax=(1,0,1)a/2, by = (1, =1, 1) 27/a,
az = (1, 1, O) a/2. bs = (1, 1, —1) 27r/a.

= Puntos de alta simetria
Notaciéon  Primitivas Cartesianas
r (0, 0,0) (0,0, 0)w/a
x (%’ %7 ) (07 27 O)Tr/a
L 53 3) (L1, Dr/a
w 2 3 1) (1,2,.0)m/a
A (3, 3,0) (0,1, 0)7/a
K (55 32)0)3,3,0)m/2a

La irreducible ocupa una fraccién
de 1/48 de la IBZ.

Omar De la Pefia-Seaman | IFUAP Estado Sélido | — FCFM



Zonas de Brillouin

Primera zona de Brillouin: hcp

Red primitiva Red reciproca primitiva
a; = (1, —V/3, 0) a/2, by = (1, —1/V/3, o) 27 /a,
ay = (1, V3, 0) a/2, by = (1, 1/V/3, 0) 2 /a,
az=(0,0,1)c. bs = (0, 0, 1) 27 /c.
Puntos de alta simetria
Notacién  Primitivas Cartesianas
T (0, 0, 0) (0, 0, O)w/a
K (3,3,0) (2,0,0)27/3a
M Oa %7 0 (37 \/gv 0)71'/3(1
A 0,0, 3 (0,0, 1)m/c
H (%7 %’ %) (%7 07 %)71-/3

La irreducible ocupa una fraccién
de 1/24 de la IBZ.
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Contenido: Tema 01

1. Estructura cristalina

1.5 Factores de estructura
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Factores de estructura

Andlisis de Fourier
Como ya se ha visto, una vez determinada la condicién de difraccién,
la amplitud de la onda dispersada es,

F = /an(r)exp [—iAk-r] V Ak =G,
lo cual para N celdas se expresa como,

Fe=N dVn(r)exp[—iG -r] = NSg,

cell

en donde Sg se le conoce como los factores de estructura.

Considerando ahora a n(r) como una superposicién de n; asociada a
cada atomo j de la celda,

= n(r) =Y nj(r—ry),
j=1

en donde n;(r —r;) es la contribucién del 4&tomo j a la densidad en r,
y s el total de 4tomos en la base.
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Factores de estructura

Factores de forma atémico
Sustituyendo la descripcién de la densidad electrénica n(r) en los fac-
tores de estructura,

Se = dVn(r)exp[—iG - 1],

cell

= Z dVnj(r —rj)exp [—iG - r],

j cell

= Z exp [—iG - r}] dVnj(p)exp[—iG-p] V p=r—r;,
j cell

=Y fiexp[—iG 1],
i

en donde se ha definido el factor de forma atémico f;,

fi= [ dVn;j(p)exp[—iG - p].

cell
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Factores de estructura

Factores de estructura y de forma atémico
De las expresiones del factor de estructura y el factor de forma atémico,
se obtuvo lo siguiente:

Sg = Z fiexp[—iG ;] ¥V f;= / . dVnj(p)exp [—iG - p],
j ce
lo cual expresado para el atomo 7,

r; = rja; + y;az + z;as,
y el vector G de la reflexidn etiquetado por vy, vo, v3, se tiene:
G- rj = ('Ulbl + v9bg + U3b3) . (xjal + yjaz + Zjag) ,
=27 (vizj + v2y; + v3zj),
por tanto, el factor de estructura es,

S(;(Ul, V2, 1)3) = Z fjexp [—27ri (lej + voy; + U3Zj)] ,
J

expresién que puede ser real o compleja, ya que al final la intensidad

involucra la cantidad S - S*.
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Factores de estructura

Factores de estructura: bcc

Considerando a la celda bcc como una cibica (convencional) con una
base de dos atomos idénticos, cuyas coordenadas son:

atom; = (x1,y1,21) = (0,0,0),
atomy = (z2,y2,22) = (1/2,1/2,1/2),

por tanto, los factores de estructura seran,
S(v1,v9,v3) = Z fiexp [-2mi (viz; + vay; + v325)] ,
J

= f{1+exp[—mi (v +v2+ v3)]}.

De la expresidén anterior se observan los siguientes posibles compor-
tamientos:

3 3
S=0V Zvi:impar & S=2f V Zvi:par.

i=1 i=1
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Factores de estructura

Factores de estructura: bcc

1800

[counts]4
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10004
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i(211)
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R R
Factores de estructura
Factores de estructura: fcc
Considerando la celda fcc como una ciibica (convencional) con una
base de cuatro dtomos idénticos, con las sig. coordenadas,
) )

).

I

N =

atom; = (J;l,yl,zl) = (0,0,0), atomy = (.%'2,:(/2,2’2) = (0,

1
atoms = (23,93,23) = | =

o | =

) )

N =
N =

1
2707 2) ) atomy = (:1:47 Y4, Z4) - (
por tanto, los factores de estructura vienen expresados como,

S(v1,v9,v3) = Z fiexp [—2mi (vizj + voy; + v325)],
J

=f{l+exp[-mi(va+v3)]+...
.+ exp[—mi(v1 + v3)] + exp [—7i (v1 + v2)]}+
Observando los siguientes posibles comportamientos:
S=4f V w1, va, v3 pares, S=4f V w1, v, v3 impares,

S=0 V wv; par, vj, v; impares, S=0 V wv; impar, v;, vg pares.
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Factores de estructura

Factores de estructura: fcc

25000
[counts]4 AI (fCC)

200004

(111)

15000 @

(200)

10000
[ (311)

] l (220)

ﬁ (331)
‘ (420

50004

{ (222)
( ‘ (400) | L
I‘\‘ I I \1 / | J!‘LJH

f
|

SIS | S (| VS | S| SES———, W SO
2o : 4o g 60 ’ do ! 100 [°2871 120
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Factores de estructura
Factor de forma atémico
De la expresién definida para el factor de forma atémico, f;:

fi= / ; dVnj(p)exp[—iG-p] ¥V p=r—r;,

se observa que involucra las sigu-
ientes propiedades: ° ) ®

¢ Numero y distribucion de los
electrones de los atomos.

¢ Longitud de onda y angulo de
la radiacién dispersada.

Considerando que n;(p) es es-
fericamente simétrica y G - p =
GpCos a,

2 SenGp
Gp

= f;= 47T/dpnj(p)p
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Factores de estructura

Factor de forma atémico

De la expresion obtenida,

Sen Gp v
E—Mfww@f(%, A |
con SenGp  Sen [4mp(Send/N)] L ]

Gp — 4mp(Send/)) o

) Al (fcc)
se puede ver el comportamiento

decadente de f; respecto a Sen /. y :

in 0/A

Ahora, considerando que n; se concentra en un puniub = p—0,
SenGp/Gp — 1,

lo cual implica:

ﬁ=M/®W@f=ZVp%&

en donde Z representa el niimero atomico del elemento.
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