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Patron de difraccion Debye-Scherrer con tres
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Informacion general

Aplicacion PHYWE

La mayoria de las aplicaciones de los rayos X se basan en
su capacidad para atravesar la materia. Como esta
capacidad depende de la densidad de la materia, es
posible obtener imagenes del interior de los objetos e
incluso de las personas. Esto tiene un amplio uso en
campos como la medicina o la seguridad.

Configurar
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Informacion general adicional (1/2) PHYWE
N Los conocimientos previos necesarios para este experimento se encuentran en la
- @ - seccién de teoria.
L d ~
=
Conocimiento
previo
Las muestras de polvo policristalino, que cristalizan en los tres tipos cubicos de
_:, Bravais, simple, centrado en la cara (fcc) y centrado en el cuerpo (bcc), se irradian con
STAY la radiacion de un tubo de rayos X con un anodo de cobre. Un tubo contador Geiger-
R—¢ Mueller giratorio detecta la radiacién que se refleja constructivamente en los distintos

planos de red de los cristalitos. Los diagramas de Bragg se registran automaticamente.

Principio Su evaluacién proporciona la asignacion de las lineas de Bragg a los distintos planos de
red, sus distancias y las constantes de red de las muestras, asi como el tipo de red de
Bravais correspondiente.

Informacion general adicional (2/2) PHYWE
AN El objetivo de este experimento es llegar a investigar los patrones de Debeye-Scherrer
-@- para la geometria de Bragg-Brentano.
Objetlvo 1. Registra la intensidad de los rayos Cu-X retrodispersados por las cuatro muestras de

polvo de cristal cubico con diversos tipos de red Bravais en funcién del angulo de
dispersion.

2. Calcula las separaciones del plano de la red adecuadas a las posiciones angulares de
las lineas de Bragg individuales.

3. Asigna las reflexiones de Bragg a los respectivos planos de red. Determine las
constantes de red de las muestras y sus tipos de red de Bravais.

Tareas . .
4. Determina el nUmero de dtomos en la celda unitaria.
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Teoria (1/5) PHYWE

Cuando los rayos X de longitud de onda A encuentran una masa de planos de red de un cristal con una
separacién d con un angulo de inclinacién de 6 entonces los rayos reflejados sélo estaran sujetos a
interferencia constructiva cuando se cumpla la condicion de Bragg, es decir

2dsin(6) =nA(n=1,2,3,..)(1)

La condicion de Bragg implica que todas las ondas dispersadas en el atomo estan en fase y se amplifican
mutuamente, mientras que las ondas parciales que se dispersan en direcciones que no cumplen las
condiciones de Bragg son de fase opuesta y se extinguen mutuamente. Sin embargo, una forma mas realista
de ver esto debe tener en cuenta las relaciones de fase reales de todas las ondas parciales dispersadas por
el atomo en una determinada direccidn. Cuando hay N dtomos en una celda unitaria, la amplitud total de los
rayos X dispersados por la celda se describe mediante el factor de estructura F, que se calcula sumando los
factores de dispersion atémica f de los N atomos individuales, teniendo en cuenta sus fases.

Teoria (2/5) PHYWE

En general, lo siguiente es valido para F:
Fhkl — 211\1 fn . 627ri(hun+kvn+lwn) (2)

donde h, k, I = indices de Miller de los planos de la red reflectante y u,, v,, w, son las coordenadas de los
atomos en fracciones de las longitudes de borde particulares de la celda unitaria. Como F es en general un
nimero complejo, la intensidad total de la dispersién se describe por [Fyql*.

Una celda unitaria cubica simple contiene s6lo un dtomo con las coordenadas 000. Por lo tanto, segun la
ecuacion (2), el factor de estructura F para este tipo de red viene dado por:

F=f.e20 = f; |F? = £}3)

Esto significa que F? es independiente de h, ky |y, por tanto, pueden producirse todas las reflexiones de
Bragg.
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Teoria (3/5) PHYWE

La celda unitaria de una red cubica centrada en la cara tiene 4 atomos en 000, %2 % 0, %20 % y 0 %2 %. La celda
unitaria de una red cubica centrada en el cuerpo tiene, en comparacion, sélo 2 atomos en 000y %2 %.
Cuando la red sélo esta formada por un tipo de atomos, las siguientes condiciones son validas para el factor
de estructura:

fccred
|F|?> = 16f2con hkl sélo par o sélo impar; |[F|* = 0 con hkl mezclado.
bcc red

|F|?> = 4f2, con (h+k+l) par; |[F|* = 0 con (h+k+l) impar (4)

Teoria (4/5) PHYWE

La situacion es algo diferente cuando una red esta formada por diferentes tipos de atomos.

Cuando, por ejemplo, una red fcc estd formada por los atomos Ay B, en la que los a&tomos A se encuentran
en 000,%%0,%0%y0%%,ylosatomosBen’% % %,00%0y %00, entonces se da la siguiente
condicién adicional para el factor de estructura F:

Red fcc con atomos Ay B:

|F|* = 16(fs + f)2 con (h+k+l) par; [F|* = 16(fs — fg)? con (h+k+l) impar (5)

En tales redes fcc, cuando los factores de dispersion atémica f de los dos atomos son casi iguales (fy ~ fg),
entonces 111 reflexiones seran muy débiles, si es que se producen.
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Teoria (5/5) PHYWE

Para el sistema de cristales cubicos, el espaciado d de los planos individuales de la red con los indices (hkl)
se obtiene a partir de la forma cuadratica:

L = L(h? + ¥* + I?) (a = constante de red) (6)
A partir de esto y de la ecuacion (1), con n = 1, se obtiene la ecuacion cuadratica de Bragg:

sin(6) = 25 (h? + 12 + 12)(7)

6/19

PH‘IWE Robert-Bosch-Breite 10 Tel.: 0551 604 - 0 info@phywe.de
37079 Gottingen Fax: 0551 604 - 107 www.phywe.de


https://www.curriculab.de/
https://www.phywe.de/

H ®
P2542105 curricuLAB | PHYWE
Material
Posicién Material Articulo No. Cantidad

1 XR 4.0 Unidad de rayos X, 35 kV 09057-99 1

2 XR 4.0 X-ray goniometro 09057-10 1

3 X-ray Médulo enchufable con tubo de rayos X de cobre (Cu) 09057-51 1

4 XR 4.0 Set de Extension Andlisis Estructural con Rayos X 09145-88 1

5 Cloruro de amonio, 250 g 30024-25 1

6 Cloruro potésico, 250g 30098-25 1

7 BROMURO DE POTASIO, 100 g 30258-10 1

8 VASELINA, 100G 30238-10 1
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Montaje y ejecucion

Montaje

Conecta el goniometro y el tubo contador Geiger-Miiller a sus respectivos
enchufes en la camara de experimentacion (vée las marcas rojas en la
Fig. 1). El bloque del goniémetro con el cristal del analizador debe
situarse en la posicion final del lado derecho. Fija el tubo contador
Geiger-Miller con su soporte en el tope posterior de los carriles guia. No
olvides de instalar el diafragma delante del tubo contador (véase la Fig.
2). Introduce un tubo de diafragma con un didametro de 2 mm en la salida
del haz de la unidad de enchufe del tubo.

Para la calibracion: Asegurate de que se ha introducido el cristal
correcto en los parametros del goniometro. A continuacion,

selecciona "Menu", "Gonidometro", "Autocalibracién". El aparato
determina ahora las posiciones éptimas del cristal y del
gonidmetro entre siy luego las posiciones de los picos.

HYWE

°?HYWE
- 0® +Fig. 1:
w e« Conectores en
USB 2.0 =2 Ia Cémara de
—un © ®@° experimentacio
GM tube @' .
eEEms JFig. 2:
wene @2 Montaje del

w, 88 goniémetro

W, Robert-Bosch-Breite 10 Tel.: 0551 604 - 0
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Ejecucion (1/4)

o Conecta la unidad de rayos X mediante el cable USB al puerto USB
de su ordenador (el puerto correcto de la unidad de rayos X esta
marcado en la figura 3).

o Inice el programa "medir". En la pantalla aparecera una unidad
de rayos X virtual.

o Puedes controlar la unidad de rayos X haciendo clic en las
distintas caracteristicas de la unidad de rayos X virtual y debajo de
ella. También puedea cambiar los parametros en la unidad de
rayos X real. El programa adoptard automaticamente los ajustes.

Ejecucion (2/4)

x-ray PHIYWE
| o Hazclicen la cdmara del experimento

(véase la marca roja en la Fig. 4) para

o Sihaces clic en el tubo de rayos X (véase
la marca roja en la Figura 4), puedes

- — or;eﬂinghe cambiar el voltaje y la corriente del tubo
=t el de rayos X. Selecciona los ajustes como
e se muestra en la Figura 5.

) /R -/ N

Fig. 4: Parte de la
interfaz de usuario
del software

PHYWE

Fig. 3: Conexidn del

cambiar los parametros del experimento.

ordenador
rHYWE
Tube adjustments
T infosmatinen
P10 Hougy Phggin W b wl
Duder nurmbr (908790 v Ggpest it
Tube sdpmirments
Tube voktage E0 j W
Emivsion cunert [ a J mA
oF: (]

Fig. 5: Ajustes de tension
y corriente
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L] LY 4 ‘
Ejecucion (3/4) PHYWE
Expernment H
o Inice la medicion haciendo clicen el circulo rojo: | ¢ @ Data processing ==
Would you like to
. sz . . (¥ send all data to measure
o Tras la medicion, aparece la siguiente ventana: = M
- Keep current processed values
[ ]

[¢]

Selecciona el primer elemento y confirme con OK. Los valores medidos se transferiran ahora directamente
al software "measure".

[e]

Al final de este manual, encontraras una breve introduccion a la evaluacion de los espectros resultantes.

Ejecucion (4/4) PHYWE

Preparacioén de la muestra:

La muestra debe estar tan finamente pulverizada que no se noten los granos al frotar un poco entre el dedo
y el pulgar. Se puede obtener una concentracién de muestra relativamente alta mezclando el polvo con un
poco de vaselina. Para ello, transfiere una pequefia cantidad de la muestra a una hoja de papel y utiliza una
espatula para amasarla hasta conseguir una pasta firme. Para conseguir la mayor concentracién de
material posible, utiliza muy poca vaselina (una punta de espatula). Rellena la pasta de muestra
relativamente sélida en el espécimen para muestras en polvo y alisalas al ras. Utiliza el soporte universal
para cristales para sujetar la muestra.
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Resultados

Examen de las redes fcc (1/10)

Bromuro de potasio

La Fig. 6 muestra el espectro de Debye-Scherrer del bromuro de potasio

(KBr).

Como no se utiliza ningun filtro para la monocromatizacion de los rayos X,
cuando se evaluan las lineas individuales hay que tener en cuenta que las
lineas muy intensas que resultan de K, de la radiacion van acompafiadas
de lineas secundarias que resultan de la Kz radiacion. Estos pares de
lineas pueden identificarse mediante la ecuacion (1). A saber, es
aproximadamente cierto con A(K,) = 154.18 pmy A(Kj3) = 139.22 pm:

HYWE

"k e

°"HYWE

R(35kV)
Impls

5

mliﬁa f[ If;.:l" { f\ h
n M MW " K«

1AL

1415 16
Ll

7
!

\
= "MMWWMM "

theta

£ £ E] E3 o [

E] =

AK.) _ sin(0.)
NKs)  sin(Ooera) 1.1(8)

°PHYWE

Robert-Bosch-Breite 10
37079 Géttingen

Fig. 6: Bragg Cu — K, y
Cu — K lineas de KBr.
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Examen de las redes fcc (2/10) PHYWE

Estos valores corresponden a los cocientes de los valores sinq (Fig. 6) de
los pares de lineas 2-1, 4-3, 6-5y 9-7, mostrando que las lineas 1, 3,5y 7 B
se originan en el CuKy radiacion. . |

La exactitud de esta conclusion puede demostrarse mediante una

L 2
medicidn de control (véase la Fig. 7) en la que se utiliza el tubo de J oL TR ) !
diafragma con lamina de niquel para reducir la intensidad del Kz o ] |
radiacion. Los reflejos de la Fig. 6 que se asignaron previamente al K las '
lineas ya no se ven. A medida que la intensidad de la Kg-la radiacion . Wi

también estd algo debilitada por la lamina de Ni, la deteccion de los

reflejos de débil intensidad en los angulos de visibn mas grandes se

dificulta cuando se utiliza. Fig. 7: Diagrama de barras
de KBr sélo con Cu — K,
haz de luz (aqui se utiliz6 un
filtro de niquel)

i

E & EE ]

Examen de las redes fcc (3/10) PHYWE

El siguiente método de evaluacion del espectro se ofrece como ejemplo, y es representativo para el de los
espectros de otras muestras. En primer lugar, determina el sin(#) y sin?(6) valores para cada reflejo
individual del angulo de difraccién 6 de la linea particular. A partir de la ecuacidn (7), las relaciones de los
sin?(6) deben ser representables por los cocientes de las sumas de los cuadrados de los tres nimeros
enteros(h, k, 1).

Los ratios de la sin?(6) de las lineas individuales (n) a la sin?(6) de la primera linea (2) se calculan como en
la columna ] del cuadro 1. La numeracion de la columna E se refiere a las lineas reflejas indicadas en la Fig.
6. En la columna A se enumeran todos los nimeros hkl posibles. Las columnas B, Cy D muestran las
relaciones individuales de las sumas de los cuadrados de estos niumeros.

Cuando se intenta asignar los indices 100 o 110 a los primeros reflejos, entonces no hay acuerdo con las
proporciones de los sin?(6) se encuentra. Sin embargo, cuando se asigna el indice 111 a la primera linea,
se pueden asignar a todas las demas lineas trillizos de indices hkl con cierta precision.
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Examen de las redes fcc (4/10) PHYWE

P B c - D E _F < Pz S T E L
nKl R Rk el? L e i Ref- In- g~ sing sin®%  sin® 8(n) d/pm  al
i e ey ok = =in’® 9(2) pm
100 1
110 2 1
114 3 1,5 1 > w 11,80 0,20449 004182  1.00 377,0 6529
200 4 2 1,33 4 vs 13,72 0,23718 0,05625 1,34 3250 650,1
210 5 2.5 1,67
211 6 3 2
220 8 4 2.67 6 Vs 1946 0,33315 0,11098 2.65 2314 6545

221/300 9 4.5 3
310 10 5 3,33
311 11 55 3.67 8 w 22,95 0,38993 0,15204 3.64 197,7 6557
222 12 6 = =] s 24,08 0,40801 0,16647 3,98 1889 6545
320 13 6,5 4,33 ,

321 14 d 4,67 . i
400 16 8 5,33 11 s 27,97 0,46901 0,21997 5,26 164 4 6575 Ta bla 1. Evaluac|0n de Ia

410/322 17 8,5 567 ,

A441/330 18 (53 - -
S S K, -Lineas de Debye
420 20 6,67 12 s 31,69 0,52532 0,27596 6,60 146,8 656,3 Scherrer de KBr
421 21 7
332 22 7.33 *

422 24 8 13 = 35,03 0,57401 0,32948 7.88 134, 3 6579

500/430 25 8,33

510/431 26 8

O
~

511/333 27
520/432 29
521 30
440 32
522/441 33

14 vw 41,61 0,66406 0,44097 10.54 116,1 656, 7

N EgAEAZ‘U;J.n:aJGJ_.E.ApW
R - EEEPNEE AT R T o=
i
0.0
-\30-\‘

530/433 34 11,33

531 25 11,67 15 w 44,56 0,70166 0,49232 11.77 1099 650.,0
600/442 36 12

810 37 12,33
611/532 38 12 67

620 40 13.33 16 w 47.86 0,74151 0,54983 13.15 104.0 657.5
621/540/ 41 13,67

443

541 42 S

533 43 14 33

622 a4 22 14.67 17 W 50,91 0,77656 0.60242 14.40 99.3 6585

Examen de las redes fcc (5/10) PHYWE

Ahora sélo se dan nimeros pares o impares, sin indices mixtos hkl triples. Segun esto, el KBr forma una
red fcc. Los correspondientes espaciamientos de los planos de red d, calculados mediante la ecuacion (1),
se dan en la columna K. Los valores de la constante de red a, determinada a partir de la ecuacién (6), se
dan en la columna L. Tomando ambos K, lineas y el Kz lineas en consideracion, se encuentra que el valor
medio de la constante de red a es:

a = (655.1 +2.9) pm; A(a)/a < 0.5%valor bibliografico a = 658,0 pm)

Al dividir la masa total M de una célula unitaria por su volumen V, la densidad p se da, por lo que:

=n-m-;withm= - —n="-(9

p:

<=

donde n = numero de atomos o moléculas en la celda unitaria; m = masa atdmica/molecular; my = peso
atémico/ molecular; N = 6.022 - 10>* = Nimero de Avogadro.
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Examen de las redes fcc (6/10) PHYWE
A B C D E F G H I I kK I _ .
W= REeP RiRel ReF v 90 snd S8 spdu) dpm apm Al introducir los valores adecuados de
kZHZ (h7+k?+]1)ml (h2+k2+l2)m lex te_”' Sm29(2) KBI’, p= 2.75 g/CIIl3 Ymyp = 119.01 gn la
T L ecuacion (9), se deduce quen = 3.91 ~ 4
M 2 1 es decir, la celda unitaria contiene 4
111 3 15 1 1 s 1061 0,18412 003380 1,00 3781 6529 atomos.
200 4 2 133 3 vs 1238 021439 004596 1,36 3247 6501
31(1) g 255 1,557 EI K Las lineas 1,3, 5y 7 que aparecen
38 4 267 5 s {761 030254 00918 270 2301 6545 en la Fig. 6 se evaluan enla Tabla 2.
221300 9 45 3
3010 5 333
Mo 50 367
22 12 ) 4 7w 21,73 037023 013707 4,04 1880 6513

Tabla 2: Evaluacion de la K-Lineas de Debye-Scherrer de
KBr.

Examen de las redes fcc (7/10) PHYWE

Cloruro de potasio

El patron de Debye-Scherrer para el cloruro de potasio (KCl) se muestra
en la Fig. 8, y la evaluacion de éste con respecto al K,-radiacion se indica

en la Tabla 3.

Los cocientes de los valores del seno de los pares de lineas 2-1, 4-3,6-5y “ﬂ

8-7 vuelven a dar aproximadamente 1,1, por lo que las lineas 1,3,5y 7 . MM Shad @8 w2

pueden asignarse de nuevo a la Ky radiacion. . A
L'A'“MJ\,.M the

E) E3 EY E3 0 & E

Fig. 8: Bragg Cu — K, y
Cu — Kp lineas de KCl.
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Examen de las redes fcc (8/10) PHYWE
A B C D E F G H I J
hkl B k22 Reflex Intensity 3/° sing sin%9 sin? g(n) dipm alpm

(2 +k2 +12)y, no. sin” 9(2)
200 1 2 Vs 14,13 0,24412  0,05960 1 315,8  631,6
220 2 4 Vs 20,22 0,34562 0,11946 2,00 2230 6309
222 3 6 s 25,02 0,42293 0,17887 3,00 182,3 6314
400 4 8 s 29,30  0,48938 0,23950 4,02 157,5  630,1
420 5 9 s 33,10  0,54610 0, 29823 5,00 141,2 6315
422 6 10 s 36,80  0,59902 0,35883 6,02 128,7 6305
440 8 11 VW 43,72 0,69113  0,47767 8,01 11,5  630,7
600/442 9 12 w 47,16 0,73326 0,53766 9,02 1051 630,6
Tabla 3: Evaluacion de la K, -Lineas de Debye-Scherrer de KCl.

Examen de las redes fcc (9/10) PHYWE
A B C D E F G H I J
hkl Rk ]2 Reflex Intensity §/° sing sin’g sin’ ,g(n) dlpm  a/pm

2 +k2+7), " sin” 9(2)
200 1 1 VS 12,711 0,22002 0,04841 1 3164 632,8
220 2 3 s 18,12  0,31101 0,09673 2,00 2238 6331
222 3 5 VW 2240 0,38107 0,14521 3,00 182,7 632,8
400 4 7 VW 26,25 044229 0,19562 4,04 1574 6296

Tabla 4: Evaluacion de la K-Lineas de Debye-Scherrer de
KCl.
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Examen de las redes fcc (10/10) PHYWE

Aunque el KCl forma una red fcc, en contraste con el KBr da exclusivamente valores hkl pares y no, como
se espera para una red fcc, tripletes de indices hkl impares (ver Tablas 3y 4). Esto es comprensible si se
tiene en cuenta que el factor de dispersién atomica f esta correlacionado directamente con el nimero de
electrones de un atomo, entre otros. Como el KCl, en contraste con el KBr, contiene dtomos con casi el
mismo poder de dispersién (Z =19 para el Ky 17 para el Cl), se deduce de la ecuacidn (5) que no deberian
producirse reflejos con tripletes de indice hkl impares.

El valor medio encontrado para la constante de red a en el experimento es:
a=(631.3+1.1) pm; A(a)/a < 0.2%valor de la literatura: a = 629,3 pm).

A partir del valor medio de a determinado experimentalmente y de los valores conocidos de KCI (
p=1.984g/cm’y my = 74.56 g, se deduce de la ecuacién (9) que n = 4.04 ~ 4es decir, que la célula
unitaria de KCl contiene 4 dtomos.

Examen de las redes bcc (1/2) PHYWE
o
La Fig. 9 muestra el espectro del molibdeno (Mo) .
La evaluacién de la Tabla 5 muestra que la concordancia con los ratios de .
la sin?(8)s6lo pueden darse cuando (h+k+l) es par, es decir, que el .
molibdeno forma una red bcc. 10 345 6 7 89
El experimento da un valor medio de la constante de red a de: N Lok
a = (314.22 £ 0.58) pm; A(a)/a < 0.2%valor bibliografico: a = 314,05 . u
pm). s M/\H\M N
i e g
Una red bcc debe contener 2 atomos por celda unidad. ——T T "
A partir del valor medio de a determinado experimentalmente y de los Fig. 9: Bragg Cu — K, y
valores conocidos de Mo (p = 10.2 g/cm® y my = 95.94 @), se deduce de Cu — Ky lineas de Mo.

la ecuacion (9) que n = 1.99 = 2es decir, que la célula unitaria de Mo
contiene realmente 2 atomos.
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Examen de las redes bcc (2/2) PHYWE
A B C D E F G H 1 J K
hkl  WPHE R+ 4P n+k*+>  Ref-  gr sing  sin®8  sin’9(n) dpm  alpm

2 ———
R L) S ey e T sin” 9(2)

110 (B) 2 1 18,33 0,31449 0,09890 221,34 313,03
110 2 1 2 20,33 0,34743 0,12071 1 221,89 313,78
200 4 2 1 3 2941 049106 0,24114 1,99 156,99 313,98

211 (B) 6 4 32,87 0,54273 0,29456 128,26 314,17
211 6 3 1,67 5 36,89 0,60029 0,36034 2,99 128,42 314,57
220 8 4 2 6 43,95 0,69403 0,48168 3,99 110,08 314,17
310 10 5 2,67 7 50,79 0,77483 0,60037 4,97 9949 314,62
222 12 6 SRS 9 58,05 0,84851 0,71997 5,96 90,85 314,73

321 (B) 14 8 5580 0,82708 0,68406 84,16 314,91

Tabla 5: Evaluacion de la K, y K-Lineas Debye-Scherrer de Mo.

Examen de las redes cubicas simples (pc) (1/4) PHYWE

La Fig. 10 muestra el espectro de Debye-Scherrer del cloruro de amonio (

NH,CI), cuya evaluacion figura en el tabla 6. = F

Linea 2 del espectro en 8 = 14.83° no se tiene en cuenta, ya que el - 1

cociente sin(#) del valor de los pares de lineas 3y 2 es T

sin(16,45°)/sin(15,83°) = 1,11. Por lo tanto, la linea 2 debe asignarse al K i %@ A s 67 8 o

(véase la ecuacién (9)). 1 oALel bl

L ‘m“%«"‘/’\ A
J ! e\ M)”n
P’\N"WM\_M"W‘N -

Fig. 10: Bragg Cu — K, y
Cu — Kp lineas de NH,CI.
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Examen de las redes cubicas simples (pc) (2/4) PHYWE

El cociente sin?(#) de los valores de la columna I son siempre aproximadamente pares, por lo que podrian
asignarse tanto a los numeros en negrita de la columna B como a los de la columna C, por lo que auin no es
posible hacer una asignacidn inequivoca a los planos reflejos.

Si la asignacion a la columna B fuera correcta, se producirian tripletas mixtas de indice hkl y valores pares (h
+k +1). Esto significa que NH4Cl1 no tiene una red fcc ni una red bcg, sino que tiene una red cubica simple
(pc) con una constante de red media a (véase la columna K) de a = (384.5 +£ 1.7) pm

Si la asignacion a la columna C fuera correcta, s6lo se producirian valores pares (h + k +1).

Esto corresponderia a una red bcc con una constante de red media a (véase la columna L) de
a* = (543.7 £ 2.2) pm

V4 ° ° \)

Examen de las redes ciibicas simples (pc) (3/4) PHYWE

A B C D E F G H I J K L

T Y L k> +? Refl 97 sind  sin®d sin?9(n) d/pm a/pm a*

k2+12 (h2 +k2 +]2)u11 (hZ +k2 +]2)111 'I]ecj( Sinz ‘9(2) pm

100 1 1 11,61 0,20125 0,04050 1,00 383,0 3830

110 2 1 3 16,45 0,28468 0,08105 2,00 270,8 3830 5416

111 3 1,5 1 4 20,34 0,34759 0,12082 2,98 2218 384,11 5433 Tabla 6:

200 4 2 153 5 23,79 040338 0,16272 4,02 1911 3822 5416 e

210 5 2,5 1,67 6 26,51 044635 0,19923 4,92 1727 386,2 EvaluaCIlon de

211 6 3 2 7 29,36 0,49030 0,24039 5,93 157,2 385,1 5433 la Ka -Lineas

220 8 4 2,67 8 3440 0,56497 0,31919 7.88 1364 3859 540,5 Debye-Scherrer
221/300 9 45 3

310 10 5 3,33 9 39,06 0,63013 0,39707 9,80 122,3 386,8 546,1 de NH4Cl

311 11 55 3,67

222 12 6 4 544 6

320 13 6,5 433

321 14 7 467

400 16 8 5,33 5456
410/322 17 8,5 5,67
441/330 18 9 6

331 19 9,5 6,22

420 20 10 6,67 546,9
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Examen de las redes cubicas simples (pc) (4/4) PHYWE

La siguiente consideracion ayuda a resolver este dilema.
Los siguientes valores se recogen en las tablas para NH,Cl : p = 1.527g/cm®y my = 53.49¢g

Utilizando estos valores 'y a =384,5 pm en la ecuacion (9), n = 0.977 ~ Iles decir, s6lo hay una molécula
presente en la célula. De acuerdo con esto, NH4Cl cristaliza cubico, simple.

Al repetir este mismo procedimiento, pero con a* = (543.7 4 2.2) pmentonces se obtiene n = 2,75.

El nUmero de 23 moléculas en una celda unitaria no puede ponerse de acuerdo con una red bcc, ya que
ésta sélo contiene 2 dtomos o moléculas. De ello se desprende que NH4Cl forma una red cubica simple
con la constante de red a = (384.5 +£ 1.7) pm; A(a)/a < 0.5%(Valor bibliografico: a = 386,0 pm)
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