INTRODUCCION AL ANALISIS POR DIFRACCION DE RAYOS X

1.- RAYOS X: PROPIEDADES Y PRODUCCION

Introduccién. Propiedades de los rayos X y su medida. El espectro continuo. El espectro
caracteristico. Absorcion. Fluorescencia. Efecto Auger. Refraccion. Produccion de rayos X. Tubos
de gas. Tubos de catodo caliente. Disefio moderno de tubos de difraccion. Radiacion sincrotron.
Proteccion y seguridad. Monocromatizacién de rayos X. Técnicas de filtro simple, de filtro
balanceado y de cristal monocromador.

2.- PRINCIPIOS FUNDAMENTALES DE LA DIFRACCION DE RAYOS X

La geometria de la difraccion. Dispersion de rayos X por electrones y dtomos. Dispersion
por una hilera de &tomos equidistantes. Condiciones para la dispersion por una red lineal de atomos.
Difraccion por una red cubica simple. Ecuaciones de Laue. Ley de Bragg. Difraccion en
condiciones no ideales: la interferencia destructiva.

3.- EL PATRON DE DIFRACCION DE POLVOS

El origen del patron de difraccion de sélidos policristalinos. Representacion de patrones de
difraccion. Posicion de los picos de difraccion (celda unidad, otros factores). Forma de los picos.
Intensidad de los picos (factores de polarizacién, de Lorentz, de temperatura, de dispersion atémica,
de estructura, de multiplicidad, de absorcién)

4.- INSTRUMENTACION

Difractometria. Difractometros de polvos. Colimacion y monocromatizacion. Contadores:
proporcionales, Geiger, de centelleo, de estado sélido. Analizadores multicanal. Difractometria
dispersiva en energia. Difractometria en condiciones no-ambiente.

5.- FACTORES QUE AFECTAN LA CALIDAD DEL DIFRACTOGRAMA

Preparacidn de muestras: tamafio de particulas, area, espesor, posicionamiento. Adquisicién
de los datos: apertura del haz, potencia, barridos continuos y por pasos. Calidad de los datos
experimentales. Factores que afectan la resolucion. Errores experimentales.

6.- IDENTIFICACION Y ANALISIS CUANTITATIVO DE FASES

Identificacion de muestras desconocidas. Principios basicos: método de Hanawalt. The
Powder Diffraction Files. Programas de busqueda y bases de datos. Andlisis de muestras
compuestas. Metodos cuantitativos: patron interno y externo. Método de sobreagregados.
Determinacion de fraccion amorfa. Errores estadisticos en la medida de intensidades.

7.- DETERMINACION Y REFINAMIENTO DE ESTRUCTURAS CRISTALINAS

Indexado de cristales cubicos y no cubicos. Determinacion de posiciones atomicas. Método
de Rietveld. Fundamentos. Parametros a refinar. Figuras de mérito y calidad del refinamiento.
Condiciones experimentales necesarias. Determinacion de parametros de red y cuantificacion de
fases.

8- DIFRACCION DE R-X Y MICROESTRUCTURA

Determinacion del tamafio de cristalito y microdeformaciones. Analisis de superficies:
incidencia rasante. Fundamentos e instrumentacién. Reflectometria de rayos-X: espesor y densidad
de peliculas delgadas. Medicion de tensiones residuales.



