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I Introduccion

Difraccién de rayos X (XRD) es una técnica analitica muy importante para investigadores en dreas relaciona-
das a ciencia de materiales. Este curso pretende dar a los estudiantes suficientes herramientas matematicas y
experimentales en el andlisis de patrones de difraccién de una gran variedad de sustancias (polvos, peliculas
delgadas, nanoparticulas, compositos, etc.). Algunos de los temas a cubrir son: Propiedades de los rayos x,
cristalografia, geometria de la difraccién, ley de Bragg, geometria de cristales y teoria de grupos, materia-
les amorfos, medidas de pardametros de red, determinacion de diagramas de fase y andlisis cuantitativo de
muestras con multiples fases. Después de este curso, los estudiantes deben ser competentes en la determina-
cion de fases estructurales en una gran variedad de muestras al tiempo de reconocer los diferentes montajes
experimentales existentes y las normas de seguridad asociadas a ellos.

I  Objetivos

Los objetivos principales del curso son:

= Ofrecer una visién general de los fundamentos fisicos de la difraccién de rayos x y su importancia en
la ciencia de materiales.

= Determinar parametros estructurales a partir de difractogramas.

= Mostrar las principales diferencias entre difractogramas entre diferentes tipos de muestras.

IITI Competencias a desarrollar

Al finalizar el curso, se espera que el estudiante esté en capacidad de:

= Entender el funcionamiento general de un difractémetro de rayos x.
= Determinar fases cristalograficas de forma cuantitativa.
= Determinar estrés estructural de materiales epitaxiales a partir de datos experimentales.

= Entender las relaciones de simetria entre cristales y su importancia en las propiedades fisicas de mate-
riales.

= Construir y analizar mapas reciprocos y polares.

= Realizar y analizar medidas de reflectometria para la determinacién de espesores de capas delgadas.
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IV  Contenido por semanas
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rtel: Propiedades de los rayos X

. Introduccién al curso, Propiedades de los ratos X. Radiacién electromagnética, espectro
caracteristico, absorcién.

. Produccién de rayos X, Detectores.

. Geometria de cristales: Principios de simetria, sistemas cristalinos, estructura, defectos y
proyeccioén estereografica.

. Difraccién (Geometria): Ley de Bragg, ecuaciones de Laue, red reciproca, espectroscopia
con rayos X, métodos de difraccién.

. Difraccién (Intensidades): Dispersién por electrones, dtomos y cristales, Calculo de factores
de forma, aplicaciones a difraccién poli-cristalina, factor de temperatura, ejemplos en la
determinacién del tamano cristalino y tensién y estrés.

. Medidas de difracto-gramas: Optica de rayos x, detectores, monocromadores, fotografias de
rayos x de polvos, fotografias Laue.

. Identificacién de fases por difraccién, Determinacién de la estructura cristalina, andlisis
cuantitativo de fases y medicién de parametros cristalinos.

. Determinacién de estrés mediante difraccién.

. Primer Examen, Inicio de proyecto final, métodos computacionales.

Parte 2: Temas avanzados (Tentativo)
. Anadlisis Rietveld, y dispersién de rayos x a bajo (SAXS) y alto (WAXS) dngulo.
. Funcién de distribucién de pares, geometria de difraccién para peliculas delgadas.
. Difraccién de hetero-estructuras en 2D.
. Generacion de mapas reciprocos, difraccién en el plano y figuras polares.

. Radiacion en sincrotrén y aceleradores lineales, otras fuentes luminosas, generacién de rayos
x pulsados en escalas de fentosegundos.

. Presentacion de trabajos finales.

V  Metodologia

La metodologia del curso consta principalmente de clases tedricas acompanadas de talleres semanales que
pretenden desarrollar las habilidades algebraicas necesarias para realizar cdlculos tedricos (40 %). A mitad
del curso, se hara un examen sobre los conceptos bésicos de difraccién de rayos x y fundamentos fisicos de
las técnicas experimentales (30 %). Se dardn lecturas adicionales, en especial articulos cientificos recientes,
con la idea de familiarizar a los estudiantes con temas actuales. Los estudiantes seleccionaran un proyecto de

nivel avanzado

(FISI-4763) o intermedio (FISI-3763), con componentes experimental y/o tedrico-numérico,

sobre el cual presentardn una exposicién final (30 %). Las clases se combinardn con sesiones experimentales
en el laboratorio de difraccién de rayos x, recientemente adquirido por la Facultad de Ciencias.

VI Criterios de evaluacién

Examen semana 8: 30 %

Problemas semanales (10 talleres): 40 %

Proyecto final: 30 %



VII

Posibles proyectos

Anélisis de tamafnio en nanoparticulas de 6xidos funcionales usando SAXS y WAXS en funcién de la
temperatura.

Anélisis de composicién y fases cristalinas en polvos.
Analisis de la rugosidad interfacial en multicapas magnéticas usando reflectometria.

Medicién de mapas reciprocos y figuras polares en funcién de la temperatura en peliculas delgadas de
oxidos funcionales.

Determinacion de la transicién estructural en nanoparticulas de BiFeO3 mediante difraccién en polvos
hasta 1000 °C.

Difraccién de mono-cristales o proteinas.

Determinacion quimica mediante fluorescencia de rayos X.
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