ESTRUCTURA DE LOS MATERIALES
12 CREDITOS

OBJETIVOS

En este curso se presentan los conceptos basicos sobre estructura cristalina y difraccion de rayos-X
necesarios para el estudio de los materiales, con el fin de que los alumnos de diversas disciplinas
como fisica, ingenieria, quimica y otras areas afines puedan adquirir los conocimientos
indispensables para incursionar en la sintesis y analisis de la estructura de los materiales. Esta
asignatura tiene una orientacion teorica y requiere que el alumno dedique de 10 a 12 horas de
trabajo individual.

TEMARIO

1. ESTRUCTURA CRISTALINA (30 horas)

1.1. Introduccion

El estado cristalino, ¢qué es un cristal? Postulado de la red cristalina. Monocristales y
policristales

Base y red de traslacion. Vectores reticulares

Celdas elementales y primitivas. Sistemas cristalinos. Redes de Bravais
Centralizaciones

1.2. Elementos de cristalografia

Planos y direcciones cristalinas. indices de Miller

La red reciproca. Vectores reciprocos. Formulas basicas que relacionan el espacio
reciproco con el espacio real

Volumen de la celda. Densidad. Distancias y angulos interplanares

Cambio de sistema de referencia, matrices de transformacion

Proyeccion estereografica. Redes de Wulff

1.3. Estructuras Cristalinas

Posiciones atémicas. Representaciones de Wyckoff. Coordinacion. Numero de
coordinacion. Poliedros de coordinacion

Algunos tipos importantes de estructuras de solidos inorganicos. Estructuras sc, bcc,
fce. Estructuras tipo diamante, cinc blende, perovskita. (cloruro de cesio, sal de roca,
blenda antifluorita, wurtzita, arseniuro de niquel, rutilo, titanato de bario, espinela
(directa e inversa), olivina, diamante y grafito)

Algunos tipos importantes de estructuras de solidos organicos: poli(etileno), acetilenos,
poli(etilentereftalato), nylon

ElI  sistema  hexagonal. indices de  Miller-Bravais.  Transformacion
romboédricohexagonal

Empaquetamientos: icp y ccp. Factores de empaquetamiento. Sitios cristalograficos:
tetraédricos y octaédricos

1.4. Defectos cristalinos

Defectos puntuales. Defectos lineales. Dislocaciones



Compuestos estequiométricos y no estequiométricos

2. SIMETRIA CRISTALINA (30 horas)

2.1. Operaciones de simetria

Definicion. Traslacion, reflexion, rotacion, inversion. Representacion matricial.
Operaciones abiertas y cerradas.
Grupo espacial, grupo factor y grupo puntual. Definiciones.

2.2. Grupos puntuales

Grupos puntuales y propiedades fisicas.
Grupos ciclicos.

Grupos diédricos.

Grupos tetraedricos y octaédricos.

Los 32 grupos puntuales. Clases de Laue.
Simetria molecular.

3.3. Grupos espaciales

Clasificacion de los grupos espaciales. Grupos simorficos y no simorficos.
Nomenclatura y simbologia. Planos de deslizamiento, ejes helicoidales.
Las tablas internacionales de cristalografia.

3. DIFRACCION DE RAYOS-X. (18 horas)

3.1. Introduccién

Naturaleza y propiedades de los rayos-x. Produccion de rayos-x. Caracteristicas
espectrales. Longitudes de onda caracteristicas.

3.2. Geometria de la difraccion

Ecuaciones de Laue. La ley de Bragg

Red reciproca, la esfera de Ewald y las zonas de Brillouin

Métodos de difraccion. La cdmara de Laue del cristal rotatorio

Métodos de polvo. Camara de Debye-Sherrer. Geometria Bragg-Bretano
Direcciones de difraccion

3.3. Intensidad de los picos de difraccion

Dispersion por un electrén, por un atomo, y por el cristal.

El factor de estructura. El problema de la fase.

Célculo del factor de estructura en casos simples (estructuras con uno o dos 4&tomos por
celda en sistemas de alta simetria). Extinciones.

El factor de Lorentz-polarizacion.

El factor multiplicidad.

Factores de absorcion y temperatura.

La intensidad integral. El patron de difraccion de un material

3.4. Difraccion de rayos X, neutrones y electrones



» Aplicaciones.

4. ESTADOS CONDENSADOS. (6 horas)
» Estados mesomorficos.
» Estados vitreo, elastomérico y liquido.

5. CASOS PRACTICOS (12 horas)
Determinacion del grupo espacial de simetria de un compuesto.
+ Indexacion de patrones de difraccion y las extinciones sistematicas.
+ Determinacion de microdeformaciones de un material a partir del ancho de los picos de
difraccion.
+ Determinacion del tensor de esfuerzos y las constantes elasticas de un material, basado
en la difraccion.
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