Curso: Metodo de Rietveld para el refinamiento cristalino

Obijetivo: Conocer los fundamentos del Método de Rietveld, sus aplicaciones y entrenarse en la
utilizacion de programas de identificacion de fases y refinamiento de estructuras cristalinas.

Duracion y modalidad: 25 horas. Tedrico - Practico
Programa:

1-_Elementos de cristalografia: Nociones basicas de cristalografia, incluyendo simetria cristalina,
grupos espaciales y descripcion de la estructura de un cristal periddico: Redes cristalinas. Elementos de
simetria en un cristal periédico. Grupos espaciales. Tablas internacionales de cristalografia. Ejemplos
de estructuras cristalinas.

2- Fundamentos de la difraccion de rayos X en polvo: Red reciproca. Fundamento fisico de la
difraccién. Difraccion en un cristal: ecuaciones de Laue; ley de Bragg; Densidad electrénica y factores
de estructura. Factor de forma atémica; correccion térmica de Debye-Weller. Extinciones sistematicas:
ley de Friedel.

3- Difractometria: Técnicas experimentales: fuentes de radiacion. Correcciones sobre los datos
medidos: de Lorentz, polarizacion, absorcion y extincion. Refinamiento estructural.

4- Fundamentos del Método de Rietveld: Fundamentos matematicos. Descripcion de los parametros
globales y de cada fase incluidos en el refinamiento.

5- Descripcion y Utilizacion del Programa Fullprof v Topas®: Instalacion de Programa Fullprof.
Pautas generales en el manejo del programa. Toma de datos. Preparacion de la muestra. Pardmetros
instrumentales. Problemas méas comunes. Estadistica de conteo. Criterios de ajuste. Ejemplos de
aplicacion. Précticas en computadora.
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