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1. 1. Metales
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DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 1

1. Análisis de los diagramas de difracción a muestras policristalinas

Figura 1. 1. Difractogramas de los 
metales alcalinos Li, Na, K y Rb. 

En la figura se presenta los diagramas de difracción de RX 
de los metales alcalinos Li, Na, K y Rb, adquiridos utilizando 
Cu como fuente de radiación ((Cu) = 1.5416 Å)
a) Calcular los valores de espaciado para cada un de los 

máximos de difracción e indicar que diagrama 
corresponde a cada elemento, justificando la respuesta.

b) Indexar los diagramas de difracción y calcular los 
parámetros de reticulares.

c) Indicar que reflexiones están ausente y explicar a que se 
debe su ausencia

d) Explicar el orden de intensidades en los diagramas
e) Calcular los radios de los metales. Existe una relación 

lineal entre el radio del elemento y el nº atómico
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a) Calcular los valores de espaciado para cada un de los máximos de difracción e indicar que diagrama 
corresponde a cada elemento, justificando la respuesta.

1) Lectura de los máximos de 
difracción:

2‐D2‐C2‐B2‐A
22.42429.836.2
31.934.242.752.1
45.842.253
51.649.1
56.955.4

((Cu) = 1.5416 Å)

2) Aplicación de la ley de Bragg.  = 2dhkl sen()

dhkl ‐D2‐Ddhkl ‐ C2‐Cdhkl ‐B2‐Bdhkl ‐A2‐A
3.9722.43.71243.0029.82.4836.2
2.8031.92.6234.22.1242.71.7652.1
1.9845.82.1442.21.7353
1.7751.61.8649.1
1.6256.91.6655.4

2‐A > 2‐B > 2‐C > 2‐D
Relación inversa con dhkl
dhkl –A < dhkl –B < dhkl –C < dhkl ‐D

‐ Mayores valores de dhkl, : celdas más grandes  elementos de 
mayor radio

dhkl ‐: relación 
inversa

‐ Menores valores de : celdas mayores  elementos de 
mayor radio.

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 1
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b) Indexar los diagramas de difracción y calcular los parámetros de reticulares.

Calculo de los parámetros  sistema de tanteo
1) Tanteo: de mayor a menor simetría

1.a Cúbico

 = 2dhkl sen()

1
𝑑௛௞௟

ଶ ൌ
1

𝑎ଶ ℎଶ ൅ 𝑘ଶ ൅ 𝑙ଶ
4 ⋅ 𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃

𝜆ଶ ൌ
𝑁
𝑎ଶ

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃
𝑁 ൌ

𝜆ଶ

4 ⋅ 𝑎ଶ

Reagrupando

Hay que buscar la cte

𝑁 ൌ ℎଶ ൅ 𝑘ଶ ൅ 𝑙ଶ

un nº entero
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2) Comenzamos con el Rb: más información, todos isoestructurales

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃
𝑁 ൌ

𝜆ଶ

4 ⋅ 𝑎ଶ

Hay que buscar la cte

NSen2()Sen()2‐Rb
0.037710.0380.1922.4
0.037820.0760.2731.9
0.037940.1510.3945.8
0.037950.1890.4451.6
0.037860.2270.4856.9

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃
𝑁 ൌ

𝜆ଶ

4 ⋅ 𝑎ଶ

No cte

(hkl)cteNSen2()Sen()Theta‐Rb
(110)0.018920.0380.1922.4
(200)0.018940.0760.2731.9
(220)0.018980.1510.3945.8
(310)0.0189100.1890.4451.6
(222)0.0189120.2270.4856.9

cte a = 5.607 Å 
(hkl)dhkl ‐Rb2‐Rbdhkl ‐ K2‐Kdhkl ‐Na2‐Nadhkl ‐Li2‐Li
(110)3.9722.43.71243.0029.82.4836.2
(200)2.8031.92.6234.22.1242.71.7652.1
(220)1.9845.82.1442.21.7353
(310)1.7751.61.8649.1
(222)1.6256.91.6655.4

3) Los demás elementos

1
𝑑௛௞௟

ଶ ൌ
1

𝑎ଶ ℎଶ ൅ 𝑘ଶ ൅ 𝑙ଶ

a = 3.507 Å  a = 4.242 Å  a = 5.247 Å 

Los parámetros se calculan a partir
de la indexación anterior.

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 1
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(hkl)dhkl ‐Rb2‐Rbdhkl ‐ K2‐Kdhkl ‐Na2‐Nadhkl ‐Li2‐Li
(110)3.9722.43.71243.0029.82.4836.2
(200)2.8031.92.6234.22.1242.71.7652.1
(220)1.9845.82.1442.21.7353
(310)1.7751.61.8649.1
(222)1.6256.91.6655.4

c) Indicar que reflexiones están ausente y explicar a qué se debe su ausencia

Hay que indicar las reflexiones posibles.

1
𝑑௛௞௟

ଶ ൌ
1

𝑎ଶ ℎଶ ൅ 𝑘ଶ ൅ 𝑙ଶ

 = 2dhkl sen()

Para calcularlas vamos a utilizar los datos del Rb, 
en los demás elementos el procedimiento es el mismo

Todas las reflexiones posibles son
N = 1 ……cualquier entero

𝑁 ൌ ℎଶ ൅ 𝑘ଶ ൅ 𝑙ଶ

(hkl)2thetad(hkl)N
10015.8035.611
11022.4213.962
11127.5503.243
20031.9172.804
21035.8052.515
31139.3562.296
22045.7631.988
30048.7131.879
31051.5351.7710
31154.2511.6911
22256.8771.6212

Solo aparecen las reflexiones en las que h+k+l es par
Están ausentes las reflexiones en las que h+k+l es impar

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 1

PINNOVA 21‐22
Material docente con un enfoque práctico dirigido a la

caracterización de compuestos inorgánicos



Para explicar la ausencia hay que recurrir al factor de estructura:





n

)nlnkn(hi2-
enfhklF

zyx
fn: factor atómico de difusión, factor de forma o de “scattering”
xn, yn, zn: coordenadas fraccionarias o reducidas.
h, k, l: índices de Miller

Formula de Euler:  e‐ix = cos (x)‐isen(x) 

Si x = n . e‐ix = cos (n.) 
Si n = par e‐ix = 1 

Si n = impar e‐ix = ‐1 

Cálculo de los factores de estructura para diferentes tipos de redes 

Red primitivaሺ0,0,0ሻ Fhkl ൌ f (elemento)

Ilhk  F2
hkl

Red centrada en el interior

I ሺ0,0,0ሻ →
1
2 ,

1
2 ,

1
2

Fhkl ൌ f e଴ሻ ൅ eെi2𝜋 ሺ୦ ଵ/ଶ ା୩ ଵ/ଶ ା୪ ଵ/ଶ ሻ ൌ 𝑓. 1 ൅ eെiଶగሺ୦ା୩ା୪ሻ
ଶ

hkl: h+k+l =2n

Fhkl ൌ 2f

Fhkl ൌ 0 Ilhk = 0

Solo aparecen las reflexiones Es lo observado experimentalmente

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 1
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(hkl)dhkl ‐Rb2‐Rb
(110)3.9722.4
(200)2.8031.9
(220)1.9845.8
(310)1.7751.6
(222)1.6256.9

d) Explicar el orden de intensidades en los diagramas

15 20 25 30 35 40 45 50 55 60

2 (º)

A
B
C
D

Factor atómico de difusión

2 altos reflexiones débiles. 
Las mas intensas siempre al inicio del 
diagrama

Otros factores que afectan a la Intensidad

Ilhk = F2
hkl x Mhkl x LP() x TF ()

‐ Factor de polarización
‐ Factor de Lorentz
‐ Factor de absorción
‐ Factor de Temperatura

Anchura del 
máximo

Altura del máximo

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 1
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‐ Multiplicidad
Mhkl : Nº de reflexiones con el mismo valor de espaciado (d)
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







I(hkl)dhkl ‐Rb2‐Rb
(2f)2 x 12(110)3.9722.4
(2f)2 x 6(200)2.8031.9
(2f)2 x 12(220)1.9845.8
(2f)2 x 24(310)1.7751.6
(2f)2 x 8(222)1.6256.9
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e) Calcular los radios de los metales. ¿ Existe una relación lineal entre el parámetro y el nº atómico?

3a = 4rM

A partir de la diagonal del cubo

R (Å)a (Å)Elemento

1.523.507Li

1.844.242Na

2.275.247K

2.435.607Rb

0 5 10 15 20 25 30 35 40

1.5

2.0

2.5

R
(A

)

Z

Li

Na

K
Rb

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 1
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En la figura 1.2 se presenta los diagramas de difracción de RX de los metales alcalinoterreos Ca y 
Ba, adquiridos utilizando Cu como fuente de radiación ((Cu) = 1.5416 Å)
a) Indicar si dichos compuestos son isoestructurales.
b) Indexar los diagramas de difracción y calcular los parámetros de reticulares.
c) Indicar que reflexiones están ausente y explicar a qué se debe su ausencia
d) Calcular el radio de estos elementos

Figura 1. 2. Diagrama de difracción de RX del Ca y el Ba

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 2
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a) Explicar si dichos compuestos son isoestructurales.

10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60

I (
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2  (º)

Ca

Ba

1) Lectura de los máximos de difracción Ba‐2Ca‐2
25.127.6
35.832
44.345.9
51.654.5
58.257.1

Se observa como los máximos que aparecen 
para ambos elementos son diferentes.
Por tanto, no pueden ser isoestructurales

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 2
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b) Indexar los diagramas de difracción y calcular los parámetros de reticulares. Explicar el resultado 

(hkl)Ba‐‐2(hkl)Ca‐2
(110)0.023620.0470.2225.1(111)0.019030.0570.2427.6
(200)0.023640.0940.3135.8(200)0.019040.0760.2832
(211)0.023760.1420.3844.3(220)0.019080.1520.3945.9
(220)0.023780.1890.4451.6(311)0.0191110.2100.4654.5
(310)0.0237100.2370.4958.2(222)0.0190120.2280.4857.1

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃
𝑁 ൌ

𝜆ଶ

4 ⋅ 𝑎ଶ

cte a = 5.590 Å  cte a = 5.012 Å 

Al no ser isoestructurales el radio no lo podemos relacionar con el tamaño de la celda. 

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 2
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c) Indicar que reflexiones están ausente y explicar a que se debe su ausencia

a) Calcular el radio de estos elementos

Ver explicación del ejercicio 1
hkl: h+k+l =2n

Solo aparecen las reflexiones

En el diagrama del Ba, 
Celda tipo I (centrada en el interior)

En el diagrama del Ca, 

(hkl)Ca‐2
(111)27.6
(200)32
(220)45.9
(311)54.5
(222)57.1

(hkl)Ba‐‐2
(110)25.1
(200)35.8
(211)44.3
(220)51.6
(310)58.2

hkl: h, k, l  igual paridad
Solo aparecen las reflexiones

Red centrada en las caras

F ሺ0,0,0ሻ → ଵ
ଶ

, ଵ
ଶ

, 0 ,  ଵ
ଶ

, 0, ଵ
ଶ
,  0, ଵ

ଶ
, ଵ

ଶ

Fhkl ൌ f e଴ሻ ൅ eെi2𝜋 ሺ୦ ଵ/ଶ ା୩ ଵ/ଶ ା୪ ଴ ሻ ൅ eെi2𝜋 ሺ୦ ଵ/ଶ ା୩ ଴ ା୪ ଵ/ଶ ሻ ൅ eെi2𝜋 ሺ୦ ଴ ା୩ ଵ/ଶ ା୪ ଵ/ଶ ሻ

ൌ 𝑓. 1 ൅ eെiଶగሺ୦ା୩ሻ
ଶ ൅ eെiଶగሺ୦ା୪ሻ

ଶ ൅ eെiଶగሺ୩ା୪ሻ
ଶ

Celda tipo I‐ Ba 3a = 4rM

a = 5.012 Å 

rBa = 2.17 Å
a = 5.590 Å 

Celda tipo F‐ Ca

rCa = 1.97 Å

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 2
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Los metales cristalizan ‐Po (Pm3m), ‐Fe (Im3m), Cu (Fm3m) en los grupos espaciales que se indican
entre paréntesis.

a) Representar la estructura de estos elementos en el plano xy, indicando las posiciones atómicas.

b) Sabiendo que los radios de estos elementos son: 1.67, 1.26 y 1.28 respectivamente. Calcular los
parámetros de red.

c) Si se realiza el diagrama de difracción de RX utilizando una longitud de onda de 1.5416 Å. Determinar a
que valor de 2 (entre 10 y 70) deben aparecer los máximos de difracción de cada elemento.

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 3
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a) Representar la estructura de estos elementos en el plano xy, indicando las posiciones atómicas.

b) Sabiendo que los radios de estos elementos son: 1.67, 1.26 y 1.28 Å, respectivamente. Calcular
los parámetros de red.

‐Po (Pm3m) ‐Fe 
(Im3m) Cu (Fm3m) 

(0, 0, 0) (0, 0, 0)
(½ , ½ , ½)

(0, 0, 0) (½ , ½ , 0)
(½ , 0, ½) (0, ½ , ½)

‐Po (Pm3m)

a = 2*1.67 = 3.34 Å 

‐Fe (Im3m)

a = 4*1.26/3 = 2.91 Å 

3a = 4rM

Cu (Fm3m) 

2a = 4.rM

a = 4*1.28/2 = 3.62 Å 

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 3
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c) Si se realiza el diagrama de difracción de RX utilizando una longitud de onda de 1.5416 Å. Determinar
a que valor de 2 (entre 10 y 120) deben aparecer los máximos de difracción de cada elemento.

(hkl)2(o) Cu
Sen() 
Cu2(o) Fe

Sen() 
Fe2(o) Po

Sen() 
PoN

(100)24.590.2130.720.2626.690.231
(110)35.050.3044.000.3738.100.332
(111)43.280.3754.620.4647.120.403
(200)50.410.4363.980.5354.980.464
(201)56.860.4872.640.5962.130.525
(211)62.870.5280.910.6568.840.576
(220)74.060.6097.040.7581.500.658
(300)79.400.64105.240.7987.630.699
(310)84.650.67113.780.8493.740.7310

 = 2dhkl sen()

1
𝑑௛௞௟

ଶ ൌ
1

𝑎ଶ ℎଶ ൅ 𝑘ଶ ൅ 𝑙ଶ

4 ⋅ 𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃
𝜆ଶ ൌ

𝑁
𝑎ଶ

𝑁 ൌ ℎଶ ൅ 𝑘ଶ ൅ 𝑙ଶ

un nº entero
𝑠𝑒𝑛 𝜃 ൌ  

𝜆 𝑁
2𝑎  

hkl: h, k, l  distinta paridad

Fhkl ൌ f e଴ሻ ൅ eെi2𝜋 ሺ୦ ଵ/ଶ ା୩ ଵ/ଶ ା୪ ଴ ሻ ൅ eെi2𝜋 ሺ୦ ଵ/ଶ ା୩ ଴ ା୪ ଵ/ଶ ሻ ൅ eെi2𝜋 ሺ୦ ଴ ା୩ ଵ/ଶ ା୪ ଵ/ଶ ሻ

ൌ 𝑓. 1 ൅ eെiଶగሺ୦ା୩ሻ
ଶ ൅ eെiଶగሺ୦ା୪ሻ

ଶ ൅ eെiଶగሺ୩ା୪ሻ
ଶ

Cu

Fhkl ൌ f e଴ሻ ൅ eെi2𝜋 ሺ୦ ଵ/ଶ ା୩ ଵ/ଶ ା୪ ଵ/ଶ ሻ ൌ 𝑓. 1 ൅ eെiଶగሺ୦ା୩ା୪ሻ
ଶFe hkl: h + k + l = 2n+1

No aparecen: extinciones

No aparecen: extinciones

Po Fhkl ൌ f (elemento) Todas permitidas
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En la figura se presentan los DRX para algunos miembros de la disolución sólida Cu1-xAux. Se pide:

a) Indicar las principales características de los
compuestos formados

b) Calcular los parámetro de las celdas unidad (
= 1.5416 Å). Indicar si se cumple la ley de
Vegard

c) Dibujar la estructura de los compuestos x=0.5 y
x =0.75

20 30 40 50 60 70 80 90 100

I (
re

la
tiv

a)

2 (º)

0
0.2

0.25
0.5
0.5

0.75
0.8
1
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20 30 40 50 60 70 80 90 100

I (
re

la
tiv

a)

2 (º)

0
0.2

0.25
0.5
0.5

0.75
0.8
1

a) Indicar las principales características de los compuestos formados

x =0 (Cu); x = 0,2 (Au0,8Cu0,2); x = 0,8 (Au0,8Cu0,2); x = 1
(Au) son isoestruturales. Todos ellos presentan los
mismos máximos en el diagrama de DRX. La única
diferencia es el desplazamiento de los máximos a valores
de 2 mayores a medida que x aumenta. A medida que
aumenta el contenido en Au, el parámetro de red aumenta.
El r (Au) > R(Cu)

x = 0.5 aparece con dos diagramas diferentes y por tanto presenta dos estructuras distintas.

-El primer 0.5, aparecen los mismos máximos que el Cu y por tanto son isoestructural. Es decir, los
átomos de Cu y Au están al azar

- El segundo 0,5, además de los máximos característicos de Cu aparecen nuevos máximos, estos son los
denominados máximos de superestructura. Orden entre Au y Cu, orden 1:1 (ver figura siguiente)
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20 30 40 50 60 70 80 90 100

I (
re

la
tiv

a)

2 (º)

0

0.5
0.5

* *

* * * * * * *

*: máximos de superesrtructura

x = 0.25 y 0.75 también aparecen máximos de superestructura marcados con asteriscos en la
figura, en este caso el orden será orden 1:3 (ver figura siguiente). En ambos compuestos aprecen
los mismos máximos, tan solo se observan desplazamientos debido a menores valores de 2,
como consecuencia del mayor tamaño del Au

20 30 40 50 60 70 80 90 100

I (
re

la
tiv

a)

2 (º)

0

0.25

0.75

* * ** ** *
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b) Indexar los diagramas y calcular los parámetro de las celdas unidad ( = 1.5416 Å). Indicar si se cumple
la ley de Vegard

Calculo de los parámetros  sistema de tanteo 1) Tanteo: de mayor a menor simetría

1.a Cúbico

 = 2dhkl sen()

1
𝑑௛௞௟

ଶ ൌ
1

𝑎ଶ ℎଶ ൅ 𝑘ଶ ൅ 𝑙ଶ

4 ⋅ 𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃
𝜆ଶ ൌ

𝑁
𝑎ଶ

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃
𝑁 ൌ

𝜆ଶ

4 ⋅ 𝑎ଶ

Reagrupando
Hay que buscar la cte

𝑁 ൌ ℎଶ ൅ 𝑘ଶ ൅ 𝑙ଶ

un nº entero

(hkl)NSen2()2‐Cu
(111)0.046030.13843.6
(200)0.046040.18450.78
(220)0.046080.36874.66
(311)0.0459110.50590.6
(222)0.0459120.55195.86

Red tipo F (explicación 
ejercicio 2)

a = 3.59 Å
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2) Calculo de los parámetros  compuestos isoestructurales

a (Å)dhklAua (Å)dhkl
Au08C
u02a (Å)dhkl

Au0.5Cu0.
5a (Å)dhklAu0.2Cu0.8Cu(hkl)

4.082.3538.224.012.3238.863.872.2440.343.722.1542.0243.60(111)
4.082.0444.404.012.0145.183.871.9446.903.731.8648.8850.78(200)
4.081.4464.604.011.4265.783.871.3768.483.731.3271.6274.66(220)
4.081.2377.584.011.2179.103.871.1782.583.731.1286.6490.60(311)
4.081.1881.744.011.1683.383.981.1584.173.721.0891.6095.86(222)

4.064.013.893.723.59
Medi
a

Ley de Vegard: aplicable a disoluciones sólidas sustitucionales. 
Relación linel entre a la composición

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

3.6

3.8

4.0

4.2

a 
(


x

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 4

PINNOVA 21‐22
Material docente con un enfoque práctico dirigido a la

caracterización de compuestos inorgánicos



a (Å)dhkl
2‐

Au0.75Cu0.2
5

(hkl)a (Å)NSeno2()
2‐

Au0.25Cu0.7
5

3.9793.9822.34(100)3.7530.042210.04223.7
3.9812.8231.781103.7540.042220.08433.76
3.9802.3039.21113.7540.042130.12641.66
3.9801.9945.582003.7530.042240.16948.5
3.9831.7851.282103.7540.042250.21154.66
3.9801.6256.642113.7540.042160.25360.38
3.9831.4166.382203.7550.042180.33770.98
3.9813.754

3) Calculo de los parámetros  compuestos isoestructurales: compuestos x = 0.25 y x = 0.75

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃
𝑁 ൌ

𝜆ଶ

4 ⋅ 𝑎ଶ

Red tipo P (explicación ejercicio 2)No hay extinciones 
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3) Calculo de los parámetros  x = 0.5

Comenzamos con las dos primeras líneasCúbico

NSeno2()2‐Au05Cu05
0.044110.04424.24
0.037820.07631.94

Seria 
cúbica tipo 
P: No cte

N
0.02202
0.01894

Seria 
cúbica tipo 
I: No cte

N
0.01473
0.01894

Seria 
cúbica tipo 
F: No cte

4) No puede ser cúbica: tanteamos sistema tetragonal
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. Tetragonal

1
𝑑ଶ ൌ

ℎଶ

𝑎ଶ ൅
𝑘ଶ

𝑏ଶ ൅
𝑙ଶ

𝑐ଶ

a = b  c

1
𝑑ଶ ൌ

ℎଶ ൅ 𝑘ଶ

𝑎ଶ ൅
𝑙ଶ

𝑐ଶ
𝑑ଵଵ଴ ് 𝑑ଵ଴ଵ ൌ 𝑑଴ଵଵ

𝜆 ൌ 2 ⋅ 𝑑 ⋅ 𝑠𝑒𝑛𝜃 1
𝑑ଶ ൌ

4 ⋅ 𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃
𝜆ଶ

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃 ൌ
𝜆ଶ

4𝑎ଶ ሺℎଶ ൅ 𝑘ଶሻ ൅
𝜆ଶ

4𝑐ଶ 𝑙ଶ ൌ
ൌ 𝐴ሺℎଶ ൅ 𝑘ଶሻ ൅ 𝐶𝑙ଶ1) Reflexiones (hk0)

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃௛௞଴ ൌ 𝐴ሺℎଶ ൅ 𝑘ଶሻ 𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃௛௞଴
ሺℎଶ ൅ 𝑘ଶሻ ൌ 𝐴 ൌ

𝜆ଶ

4𝑎ଶ

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃 ൌ 𝐴ሺℎଶ ൅ 𝑘ଶሻ ൅ 𝐶𝑙ଶ

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃 െ 𝐴ሺℎଶ ൅ 𝑘ଶሻ ൌ 𝐶𝑙ଶ 𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃 െ 𝐴ሺℎଶ ൅ 𝑘ଶሻ ൌ 𝐶
Reflexiones (hk1) Reflexiones (hk2)

2) Reflexiones (hkl)

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃 െ 𝐴ሺℎଶ ൅ 𝑘ଶሻ ൌ 4𝐶
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(hkl)seno2/8sen2/5seno2/4Seno2/2seno2/1
2
Au0.5Cu0.5

(100)0.0060.0090.0110.0220.04424.24
0.0090.0150.0190.0380.07631.94
0.0150.0240.0300.0600.12040.48
0.0190.0300.0380.0760.15145.78

(200)0.0220.0350.0440.0880.17649.64
0.0240.0390.0490.0980.19552.44
0.0310.0500.0630.1260.25260.24
0.0380.0600.0760.1510.30266.7
0.0410.0650.0820.1640.32769.8

(220)0.0430.0690.0870.1730.34772.14

(hkl)seno2‐4Aseno2‐2Aseno2 ‐Aseno2/1
(100)0.04424.24
(001)0.0320.07631.94
(101)0.0760.12040.48

0.0190.1070.15145.78
(200)0.0440.1320.17649.64

0.0630.1510.19552.44
0.1200.2080.25260.24
0.1700.2580.30266.7

0.0190.1950.2830.32769.8
(220)0.0390.2150.3030.34772.14

a = 3.674 Å c = 2.797 Å

1) Buscando las reflexiones (hk0) 2) Buscando las reflexiones (hk1)

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃௛௞଴
ሺℎଶ ൅ 𝑘ଶሻ ൌ 𝐴 ൌ

𝜆ଶ

4𝑎ଶ A = 0.044 1
𝑑ଶ ൌ

ℎଶ ൅ 𝑘ଶ

𝑎ଶ ൅
𝑙ଶ

𝑐ଶ

Opción 1 marcado en amarillo Calculo de c: marcado en azul

Opción 2 marcado en naranja
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(hkl)seno2/8sen2/5seno2/4Seno2/2seno2/1
2
Au0.5Cu0.5

0.0060.0090.0110.0220.04424.24
(100)0.0090.0150.0190.0380.07631.94

0.0150.0240.0300.0600.12040.48
(110)0.0190.0300.0380.0760.15145.78

0.0220.0350.0440.0880.17649.64
0.0240.0390.0490.0980.19552.44
0.0310.0500.0630.1260.25260.24

(200)0.0380.0600.0760.1510.30266.7
0.0410.0650.0820.1640.32769.8
0.0430.0690.0870.1730.34772.14

(hkl)seno2‐4Aseno2‐2Aseno2 ‐Aseno2/1
(001)0.04424.24
(100)0.07631.94
(101)0.0440.12040.48
(110)0.0750.15145.78

0.1000.17649.64
0.0430.1190.19552.44
0.1000.1760.25260.24

(200)0.1500.2260.30266.7
0.0230.1750.2510.32769.8

(220)0.0430.1950.2710.34772.14

c = 3.674 Å
a = 2.797 Å

(002)
(111)
(102)

Opción 2 marcado en naranja

1) Buscando las reflexiones (hk0) 2) Buscando las reflexiones (hk1)

𝑠𝑒𝑛ଶ𝜃௛௞଴
ሺℎଶ ൅ 𝑘ଶሻ ൌ 𝐴 ൌ

𝜆ଶ

4𝑎ଶ A = 0.044
1

𝑑ଶ ൌ
ℎଶ ൅ 𝑘ଶ

𝑎ଶ ൅
𝑙ଶ

𝑐ଶ

(112)

Terminamos la indexación
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c) Dibujar la estructura de los compuestos x=0.5 y x =0.75

Cu, Au 

Ej. las aleaciones Cu-Au con estructura F. Atomos al azar

El parámetro reticular varía linealmente con la composición (ley de Végard). 

Cu3Au (a = 3.754 Å) isoestructural 
con CuAu3 (a = 3.981 Å)

Cu3Au  red cúbica P de Au 

en los centros de las caras Cu  

CuAu

CuAu  red C de Au, tetragonal,

en los centros de las caras verticales Cu. 

Los átomos ordenados 
superestructuras

En azul la celda tetragonal

a ~  ଶ
ଶ
a(Cu0.5Au0.5)

c ~ c(Cu0.5Au0.5)
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Análisis de los diagramas de difracción de electrones de monocristal

En la figura se presentan los diagramas de difracción de electrones correspondientes a dos ejes de zona principales del Rb, adquiridos 
utilizando un voltaje de aceleración de 300 kV (Constante de cámara= 38,7)
a) Indexar los diagramas de difracción y establecer los ejes de zona.
b) Identificar qué reflexiones están ausentes y determinar el tipo de red.
c) Calcular el valor aproximado (dos cifras decimales) de los parámetros de celda, sabiendo que presenta simetría cúbica.

Constante de cámara calculada para la escala marcada. Aplica a todos los diagramas

A B C

20 mm
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A

a) Indexar los diagramas de difracción y establecer los ejes de zona. 

1) Se identifican los nudos de la red recíproca más cercanos al origen
(corresponden a familias de planos con distancias más cortas) construyendo
los segmentos: 𝑂𝐴; 𝑂𝐵; 𝑂𝐶; 𝑂𝐷.

2) Se mide, con la mayor precisión posible (regla doble milimetrada), la distancia
entre los nudos recíprocos. Para minimizar el error en la medida, se toman los
nudos más alejados en cada segmento y se divide por el número de nudos (sin
contar el origen):

Ejemplo:

d*(𝑂𝐴ሻ = 58 mm/6 = 9,667 mm = d*ሺ𝑂𝐵ሻ = 58 mm/6 = 9,667 mm

d*ሺ𝑂𝐶ሻ = 54,5 mm/4 = 13,625 mm = d*ሺ𝑂𝐷ሻ = 54,5 mm/4 = 13,625 mm

A

O

O

O

O

B

C

D

3) Se calcula la distancia entre planos cristalográficos de la celda real, a
partir de la inversa de la distancia entre nudos aplicando la constante de
cámara:

𝑑 ℎ𝑘𝑙 ൌ
𝐶𝑡𝑒 𝑐á𝑚𝑎𝑟𝑎 

𝑑∗ ℎ𝑘𝑙  
d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଼,଻

ଵଷ,଺ଶହ  
ൌ 2,848 Å

d 𝑂𝐴 ൌ ଷ଼,଻
ଽ,଺଺଻  

ൌ 4,00 Å

1
2

3

4

5

6
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A
A

O

O

O
O

B

C

D

d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଼,଻
ଵଷ,଺ଶହ  

ൌ 2,848 Å → d 𝑂𝐶 ൌ dሺ200ሻ

d 𝑂𝐴 ൌ ଷ଼,଻
ଽ,଺଺଻  

ൌ 4,00 Å → d 𝑂𝐴 ൌ d 101

Si d 𝑂𝐶 ൌ dሺ200ሻ y a 90° d 𝑂𝐷 ൌ ଷ଼,଻
ଵଷ,଺ଶହ  

ൌ 2,848 Å → 𝑒𝑛𝑡𝑜𝑛𝑐𝑒𝑠 d 𝑂𝐷 ൌ dሺ002ሻ

4) Se identifica la distancia obtenida con ℎ𝑘𝑙 usando la ficha ICSD o la indexación del ejercicio 1

101
200

5) Los nudos que son equidistantes del origen y diametralmente opuestos, se 
asocian con la misma familia de planos  y se indexan ℎ𝑘𝑙, ℎ𝑘𝑙2ത00

1ത01ത
6)  Se continúa indexando el diagrama de difracción relacionando las distancias y 
ángulos de la red cristalina 

002

002ത

7) Se completa la indexación del diagrama de difracción mediante la suma vectorial de los índices 
ya identificados: 

Nudo d*(002) + Nudo d*(200) = nudo d*(ℎ𝑘𝑙)
ℎ = 0+2=2 ; 𝑘 = 0+0=0;  𝑙 = 2+0 =2  (202)→ comprobar midiendo que d(202)=1,424 Å

Nudo d*(002) + Nudo d*(2ത00) = nudo d*(ℎ𝑘𝑙)
ℎ = 0+2ത= 2ത ; 𝑘 = 0+0=0;  𝑙 = 2+0 =2     (2ത02)→ comprobar midiendo que d(2ത 02)=1,424 Å

8) Completar y comprobar distancias y ángulos d(1ത01) = d(𝑂𝐵ሻ

202

2ത02ത

2ത02

202ത

1ത01

101ത
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A

9) Para cualquier par de índices (ℎଵ𝑘ଵ𝑙ଵ), (ℎଶ𝑘ଶ𝑙ଶ) se obtiene el eje de zona [𝑢, 𝑣, 𝑤] a 
partir de las ecuaciones:

𝑢 ൌ 𝑘ଵ𝑙ଶ െ 𝑘ଶ𝑙ଵ
𝑣 ൌ 𝑙ଵℎଶ െ 𝑙ଶℎଵ

𝑤 ൌ ℎଵ𝑘ଶ െ ℎଶ𝑘ଵ
Aplicando para (002), (200) 

𝑢 ൌ 0 ൈ 0 െ 0 ൈ 2 ൌ 0
𝑣 ൌ 2 ൈ 2 െ 0 ൈ 0 ൌ 4
𝑤 ൌ 0 ൈ 0 െ 2 ൈ 0 ൌ 0

040 ≡ ሾ010ሿ 

ሾ010ሿ 
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A ሾ010ሿ B ሾ011തሿ C ሾ1ത11ሿ 

Los tres difractogramas indexados corresponden a los ejes de zona:
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b) Identificar qué reflexiones están ausentes y determinar el tipo de red.

A ሾ010ሿ B ሾ011തሿ C ሾ1ത11ሿ 

𝟏𝟎𝟎 𝟑𝟎𝟎

𝟐𝟎𝟏𝟎𝟎𝟏 𝟒𝟎𝟏
𝟏𝟏𝟏 3𝟏𝟏

𝟏𝟎𝟎

𝟎𝟏𝟏

Solo aparecen las reflexiones en las que ℎ ൅ 𝑘 ൅ 𝑙 ൌ 2𝑛 , 𝑐𝑜𝑛 𝑑𝑖𝑓𝑒𝑟𝑒𝑛𝑡𝑒 𝑝𝑎𝑟𝑖𝑑𝑎𝑑 𝑑𝑒 ℎ, 𝑘, 𝑙
Están ausentes las reflexiones en las que ℎ ൅ 𝑘 ൅ 𝑙 ൌ 2𝑛 ൅ 1 

Se trata, por tanto, de una red centrada en el cuerpo (tipo 𝐼)

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 5

PINNOVA 21‐22
Material docente con un enfoque práctico dirigido a la

caracterización de compuestos inorgánicos



c) Calcular el valor aproximado (dos cifras decimales) de los parámetros de celda, sabiendo que presenta 
simetría cúbica.

A ሾ010ሿ 

A pesar de que las reflexiones 001 o 100 están prohibidas, es posible 
determinar el parámetro de celda a partir del difractograma A, ya que 
contiene nudos correspondientes a d*(200) y d*(002) (el enunciado indica 
que tiene simetría cúbica)

Si escogemos d*(100)= d*(200)/2= 13,625/2= 6,8125

d 100 ൌ ଷ଼,଻
଺,଼ଵଶହ  

ൌ 5,680 Å, podemos comprobar que se obtiene el mismo 
valor para d(001): 
d 001 ൌ ଷ଼,଻

଺,଼ଵଶହ  
ൌ 5,680 Å

𝟏𝟎𝟎

𝟎𝟎𝟏

Se puede concluir que se trata de una celda tipo 𝐼, de simetría cúbica y 
parámetro 𝑎= 5,68 Å 
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Análisis de los diagramas de difracción de electrones de monocristal

En la figura se presentan los diagramas de difracción de electrones principales del 𝛼‐Ca (A‐C) y Ba (D‐F), adquiridos utilizando un voltaje de 
aceleración de 300 kV (Constante de cámara= 38,4)
a) Indexar los diagramas de difracción y establecer los ejes de zona para cada elemento. 
b) Identificar el tipo de red de ambos elementos alcalino térreos, ¿son isoestructurales? 
c) Calcular el valor aproximado (dos cifras decimales) de los parámetros de celda, sabiendo que ambas presentan simetría cúbica.

A B C

Constante de cámara calculada para la escala marcada. Aplica a todos los diagramas

20 mm
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D E F

Análisis de los diagramas de difracción de electrones de monocristal

Constante de cámara calculada para la escala marcada. Aplica a todos los diagramas

20 mm
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a) Indexar los diagramas de difracción y establecer los ejes de zona para cada elemento. 

A

Siguiendo el procedimiento descrito en el ejercicio 5, en el caso del Ca:

d*(𝑂𝐴ሻ = d*(𝑂𝐵ሻ 55mm/4=13,75 mm;

d 𝑂𝐴 ൌ d 𝑂𝐵 ൌ ଷ଼,ସ
ଵଷ,଻ହ  

ൌ 2,79 Å → d 𝑂𝐴 ൌ d 200 ;

d 𝑂𝐵 = d 002

d*(𝑂𝐶ሻ ൌ39mm/2=19,5 mm;

d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଼,ସ
ଵଽ,ହ  

ൌ 1,96 Å → d 𝑂𝐶 ൌ d 202

AO

B

O C

O

A

𝐸𝑗𝑒 𝑑𝑒 𝑧𝑜𝑛𝑎 002 , ሺ200ሻ
𝑢 ൌ 0 ൈ 0 െ 0 ൈ 2 ൌ 0
𝑣 ൌ 2 ൈ 2 െ 0 ൈ 0 ൌ 4
𝑤 ൌ 0 ൈ 0 െ 2 ൈ 0 ൌ 0

040 ≡ ሾ010ሿ 

ሾ010ሿ ሾ010ሿ 

Permitida: 002, 200, 202: misma paridad
Prohibida: 001, 100, 101: distinta paridad

𝐶𝑜𝑛𝑑𝑖𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑑𝑖𝑓𝑟𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛:
 ℎ, 𝑘, 𝑙 ൌ 𝑚𝑖𝑠𝑚𝑎 𝑝𝑎𝑟𝑖𝑑𝑎𝑑

𝟎𝟎𝟏

𝟏𝟎𝟎

𝟏𝟎𝟏 𝟐𝟎𝟏
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B

AO

AO

CO

d*(𝑂𝐴ሻ = d*(𝑂𝐵ሻ 48mm/4=12 mm;

d 𝑂𝐴 ൌ d 𝑂𝐵 ൌ ଷ଼,ସ
ଵଶ  

ൌ 3,2Å → d 𝑂𝐴 ൌ d 111 ;
d 𝑂𝐵 = dሺ11ത1ത)

d*(𝑂𝐶ሻ ൌ 55mm/2=13,75 mm;

d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଼,ସ
ଵଷ,଻ହ 

ൌ 2,79 Å → d 𝑂𝐶 ൌ d 200

𝐸𝑗𝑒 𝑑𝑒 𝑧𝑜𝑛𝑎 111 , ሺ11ത1തሻ
𝑢 ൌ 1 ൈ 1ത െ 1 ൈ 1ത ൌ 0
𝑣 ൌ 1 ൈ 1 െ 1 ൈ 1ത ൌ 2
𝑤 ൌ 1 ൈ 1ത െ 1 ൈ 1 ൌ 2ത

022ത ≡ ሾ011തሿ 

ሾ011തሿ ሾ011തሿ 

Permitida: 022, 200, 111: misma paridad
Prohibida: 100, 011, 211: distinta paridad

𝐶𝑜𝑛𝑑𝑖𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑑𝑖𝑓𝑟𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛:
 ℎ, 𝑘, 𝑙 ൌ 𝑚𝑖𝑠𝑚𝑎 𝑝𝑎𝑟𝑖𝑑𝑎𝑑

𝟎𝟏𝟏

𝟏𝟎𝟎

𝟐𝟏𝟏

Siguiendo el procedimiento descrito en el ejercicio 5, en el caso del Ca:
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C

d*(𝑂𝐴ሻ = d*(𝑂𝐵ሻ ൌd*(𝑂𝐶ሻ ൌ 39mm/2=19,5mm;

d 𝑂𝐴 ൌ d 𝑂𝐵 ൌ ଷ଼,ସ
ଵଽ,ହ  

ൌ 1,96 Å

→ d 𝑂𝐴 ൌ d 202 ; d 𝑂𝐵 = dሺ220) d(022തሻ

O

AO

B

CO

𝐸𝑗𝑒 𝑑𝑒 𝑧𝑜𝑛𝑎 220 , ሺ202ሻ
𝑢 ൌ 2 ൈ 2 െ 0 ൈ 0 ൌ 4
𝑣 ൌ 0 ൈ 2 െ 2 ൈ 2 ൌ 4ത
𝑤 ൌ 2 ൈ 0 െ 2 ൈ 2 ൌ 4ത

444 ≡ ሾ111ሿ 

Permitida: 2202, 202, 422: misma paridad
Prohibida: 110, 101, 110: distinta paridad

𝐶𝑜𝑛𝑑𝑖𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑑𝑖𝑓𝑟𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛:
 ℎ, 𝑘, 𝑙 ൌ 𝑚𝑖𝑠𝑚𝑎 𝑝𝑎𝑟𝑖𝑑𝑎𝑑

C Cሾ111ሿ ሾ111ሿ 

Siguiendo el procedimiento descrito en el ejercicio 5, en el caso del Ca:
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D

20 mm

Siguiendo el procedimiento descrito en el ejercicio 5, en el caso del Ba:

O

B

O
A

O

d*(𝑂𝐴ሻ = d*(𝑂𝐵ሻ 65mm/6=10,83 mm;

d 𝑂𝐴 ൌ d 𝑂𝐵 ൌ ଷ଼,ସ
ଵ଴,଼ଷ  

ൌ 3,54 Å → d 𝑂𝐴 ൌ dሺ101ሻ;
d 𝑂𝐵 = d 101ത

d*(𝑂𝐶ሻ ൌ61,5mm/4=15,375 mm;

d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଼,ସ
ଵହ,ଷ଻ହ  

ൌ 2,50 Å → d 𝑂𝐶 ൌ d 200

C

𝐸𝑗𝑒 𝑑𝑒 𝑧𝑜𝑛𝑎 002 , ሺ200ሻ
𝑢 ൌ 0 ൈ 0 െ 0 ൈ 2 ൌ 0
𝑣 ൌ 2 ൈ 2 െ 0 ൈ 0 ൌ 4
𝑤 ൌ 0 ൈ 0 െ 2 ൈ 0 ൌ 0

040 ≡ ሾ010ሿ 

ሾ010ሿ ሾ010ሿ D D

Permitida: 002, 200, 101, 202, 301: suma 
par; independientemente de la paridad
Prohibida: 001, 100, 300: suma impar

𝐶𝑜𝑛𝑑𝑖𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑑𝑖𝑓𝑟𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛:
 ℎ, ൅𝑘 ൅ 𝑙 ൌ 2𝑛
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E

Siguiendo el procedimiento descrito en el ejercicio 5, en el caso del Ba:

𝐸𝑗𝑒 𝑑𝑒 𝑧𝑜𝑛𝑎 ሺ011ሻ, ሺ200ሻ
𝑢 ൌ 1 ൈ 0 െ 1 ൈ 0 ൌ 0
𝑣 ൌ 1 ൈ 2 െ 0 ൈ 0 ൌ 2
𝑤 ൌ 0 ൈ 0 െ 1 ൈ 2 ൌ 2ത

022ത ≡ ሾ011തሿ 

d*ሺ𝑂𝐴ሻ ൌ61,5mm/4=15,375mm;
d 𝑂𝐴 ൌ ଷ଼,ସ

ଵହ,ଶହ  
ൌ 2,50 Å →d 𝑂𝐴 ൌ d 200

d*(𝑂𝐵)= 65mm/6=10,83mm;
d 𝑂𝐴 ൌ  ଷ଼,ସ

ଵ଴,଼ଷ  
ൌ 3,54 Å → d 𝑂𝐵 = dሺ011)

d*(𝑂𝐶ሻ ൌ37,5mm/2=18,75 mm;
d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଼,ସ

ଵ଼,଻ହ 
ൌ 2,05 Å →d 𝑂𝐶 ൌ d 211

AO

B

O

C

O

ሾ011തሿ ሾ011തሿ 

Permitida: 022, 200, 211, 222, 411: suma 
par; independientemente de la paridad
Prohibida: 100, 111, 311: suma impar

𝐶𝑜𝑛𝑑𝑖𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑑𝑖𝑓𝑟𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛:
 ℎ, ൅𝑘 ൅ 𝑙 ൌ 2𝑛

E E

DIFRACTOMÉTRICAS: ejercicio Nº 6

PINNOVA 21‐22
Material docente con un enfoque práctico dirigido a la

caracterización de compuestos inorgánicos



Siguiendo el procedimiento descrito en el ejercicio 5, en el caso del Ba:

F O

AO

B

CO

d*(𝑂𝐴ሻ = d*(𝑂𝐵ሻ ൌd*(𝑂𝐶ሻ ൌ 65mm/6=10,83mm;

d 𝑂𝐴 ൌ d 𝑂𝐵 ൌ d(𝑂𝐶ሻ ൌ ଷ଼,ସ
ଵ଴,଼ଷ  

ൌ 3,54 Å

→ d 𝑂𝐴 ൌ d 101 ; d 𝑂𝐵 = dሺ110); d(𝑂𝐶ሻ ൌ
d(011തሻ

F

𝐸𝑗𝑒 𝑑𝑒 𝑧𝑜𝑛𝑎 110 , ሺ101ሻ
𝑢 ൌ 1 ൈ 1 െ 0 ൈ 0 ൌ 1
𝑣 ൌ 0 ൈ 1 െ 1 ൈ 1 ൌ 1ത
𝑤 ൌ 1 ൈ 0 െ 1 ൈ 1 ൌ 1ത

ሾ111ሿ 

ሾ111ሿ 
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b) Identificar el tipo de red de ambos elementos alcalino térreos, ¿son isoestructurales? 

En los diagrama del Ca, la condición de difracción es ∶   ℎ, 𝑘, 𝑙 ൌ 𝑚𝑖𝑠𝑚𝑎 𝑝𝑎𝑟𝑖𝑑𝑎𝑑 ⇒ 𝐶𝑒𝑙𝑑𝑎 𝑡𝑖𝑝𝑜 𝐹 ሺ𝑐𝑒𝑛𝑡𝑟𝑎𝑑𝑎 𝑒𝑛 𝑙𝑎𝑠 𝑐𝑎𝑟𝑎𝑠ሻ

En los diagrama del Ba, la condición de difracción es ∶   ℎ ൅  𝑘 ൅ 𝑙 ൌ 2𝑛 ⇒ 𝐶𝑒𝑙𝑑𝑎 𝑡𝑖𝑝𝑜 𝐼 ሺ𝑐𝑒𝑛𝑡𝑟𝑎𝑑𝑎 𝑒𝑛 𝑒𝑛 𝑒𝑙 𝑐𝑢𝑒𝑟𝑝𝑜ሻ

Los dos elementos NO son isoestructurales

c) Calcular el valor aproximado (dos cifras decimales) de los parámetros de celda, sabiendo que ambas presentan 
simetría cúbica.

Para el Ca, usando el diagrama [010]:

d 100 ൌ ଷ଼,ସ
଺,଼଻ହ  

ൌ 5,58 ÅSi escogemos d*(100)= d*(200)/2= 13,75/2= 6,875⟹

Se puede concluir que se trata de una celda tipo 𝐹, de simetría cúbica y parámetro 𝑎= 5,58 Å 

Para el Ba, usando el diagrama [010]:

d 100 ൌ ଷ଼,ସ
଻,଺଼଻  

ൌ 5,00 ÅSi escogemos d*(002)= d*(002)/2=15,375/2= 7,687⟹

Se puede concluir que se trata de una celda tipo 𝐼, de simetría cúbica y parámetro 𝑎= 5,00 Å 
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Análisis de los diagramas de difracción de electrones de monocristal

En la figura se presentan los diagramas de difracción de electrones a lo largo de tres ejes de zona principales para Cu1‐xAux, con x= 0 (grupo A), 
x=1 (grupo B) y 0.5 (grupo C), adquiridos utilizando un voltaje de aceleración de 300 kV (Constante de cámara= 36,7)

a) Indexar los diagramas de difracción de las tres composiciones (grupo A, B y C). Identificar la simetría y el tipo de red, ¿son 
isoestructurales?. Calcular el valor aproximado (dos cifras decimales) de los parámetros de celda y discutir su variación con la
composición.

b) Cuando se modifica el procedimiento de síntesis para x=0.5, se obtienen los diagramas de difracción de electrones mostrados en el 
grupo D. Indexar los diagramas de difracción. Identificar la simetría, ¿es isoestructural a la composición x=0.5 del apartado anterior?. 
Sabiendo que no presenta extinciones sistemáticas, calcular el valor aproximado (dos cifras decimales) de los parámetros de celda.

c) ¿Qué conclusiones se puede extraer al comparar los datos para x=0,5 del grupo C y D?
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grupo A 
Cu1‐xAux (x= 0) 

grupo B 
Cu1‐xAux (x= 1) 

20 mm

ሾ010ሿ ሾ100ሿ ሾ001ሿ 

ሾ010ሿ ሾ100ሿ ሾ001ሿ 

Constante de cámara calculada para la escala marcada. Aplica a todos los diagramas
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grupo C 
Cu1‐xAux (x= 0.5)
Síntesis 1 

grupo 
D Cu1‐xAux (x= 0.5)

Síntesis 2 

20 mm

ሾ010ሿ ሾ100ሿ ሾ001ሿ 

ሾ010ሿ ሾ100ሿ ሾ001ሿ 

Constante de cámara calculada para la escala marcada. Aplica a todos los diagramas
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En el caso de la composición x=0, los diagramas de difracción de los ejes de zona 
[100], [010] y [001] (grupo A) parecen similares.
Tras medir las distancias recíprocas se confirma que los 3 difractogramas son 
idénticos. Se mide en el [001] como ejemplo.

a) Indexar los diagramas de difracción de las tres composiciones (grupo A, B y C). Identificar la simetría y el tipo de red, ¿son 
isoestructurales?. Calcular el valor aproximado (dos cifras decimales) de los parámetros de celda y discutir su variación con la
composición.

20 mm

ሾ001ሿ 

O

B

O
C

O

A

d*(𝑂𝐴ሻ = d*(𝑂𝐵ሻ ൌ 40,5 mm/2 =20,25mm;

d 𝑂𝐴 ൌ d 𝑂𝐵 ሻ ൌ ଷ଺,଻
ଶ଴,ଶହ  

ൌ 1,81 Å

d∗(𝑂𝐶ሻ ൌ  57,5 mm/2 =28,75mm;

d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଺,଻
ଶ଼,଻ହ  

ൌ 1,276 Å

Se lleva a cabo la indexación, teniendo en cuenta el eje de zona. El plano 
formado por los nudos de la red recíproca es perpendicular al vector [𝑢𝑣𝑤]. 
Así, para [001], d 𝑂𝐴 ൌ d 200  y d 𝑂𝐵 ൌ d 020

Condiciones de difracción:
Permitida: 020, 200, 220 : suma par; misma paridad
Prohibida: 100, 010, 110: suma par, diferente 
paridad

𝐶𝑜𝑛𝑑𝑖𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑑𝑖𝑓𝑟𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛:
 ℎ, 𝑘, 𝑙 ൌ 𝑚𝑖𝑠𝑚𝑎 𝑝𝑎𝑟𝑖𝑑𝑎𝑑

ሾ001ሿ 
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Se lleva a cabo la indexación de los otros ejes de zona del grupo A (x=0) y se identifican las condiciones de difracción:

ሾ001ሿ 

Condiciones de difracción:
Permitida: suma par; misma paridad
Prohibida: suma par, diferente paridad

ሾ010ሿ ሾ100ሿ 

Para x ൌ 0: 
d 200  ൌ d 020 ൌ d 002 ൌ 1,81 Å ⇒
d 100 ൌ  𝑎 ൌ 3,74 Å
𝐶𝑜𝑛𝑑𝑖𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑑𝑖𝑓𝑟𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛: ℎ, 𝑘, 𝑙 ൌ 𝑚𝑖𝑠𝑚𝑎 𝑝𝑎𝑟𝑖𝑑𝑎𝑑 ⇒ celda tipo F

𝑠𝑖𝑚𝑒𝑡𝑟í𝑎 𝑐ú𝑏𝑖𝑐𝑎 ሺ𝑎 ൌ 𝑏 ൌ 𝑐; 𝛼 ൌ 90°;  𝛽 ൌ 90°;  𝛾 ൌ 90°ሻ
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Se repite el procedimiento para los ejes de zona del grupo B (x=1):

ሾ001ሿ 

Condiciones de difracción:
Permitida: suma par; misma paridad
Prohibida: suma par, diferente paridad

ሾ010ሿ ሾ100ሿ 

Para x ൌ 1: 
d 200  ൌ d 020 ൌ d 002 ൌ 2,03 Å ⇒ simetría cúbica
d 100 ൌ  𝑎 ൌ 4,06 Å
𝐶𝑜𝑛𝑑𝑖𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑑𝑖𝑓𝑟𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛: ℎ, 𝑘, 𝑙 ൌ 𝑚𝑖𝑠𝑚𝑎 𝑝𝑎𝑟𝑖𝑑𝑎𝑑 ⇒ celda tipo F

O

B

O
C

O

A

d*(𝑂𝐴ሻ = d*(𝑂𝐵ሻ ൌ 36 mm/2 =18 mm;

d 𝑂𝐴 ൌ d 𝑂𝐵 ሻ ൌ ଷ଺,଻
ଵ଼  

ൌ 2,03 Å

d∗(𝑂𝐶ሻ ൌ  51 mm/2 =25,5mm;

d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଺,଻
ଶହ,ହ  

ൌ 1,43 Å
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Se repite el procedimiento para los ejes de zona del grupo C (x=0,5):

ሾ001ሿ 

Condiciones de difracción:
Permitida: suma par; misma paridad
Prohibida: suma par, diferente 
paridad

ሾ010ሿ ሾ100ሿ 

Para x ൌ 0,5: 
d 200  ൌ d 020 ൌ d 002 ൌ 1,95 Å ⇒ simetría cúbica
d 100 ൌ  𝑎 ൌ 3,9 Å
𝐶𝑜𝑛𝑑𝑖𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑑𝑖𝑓𝑟𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛: ℎ, 𝑘, 𝑙 ൌ 𝑚𝑖𝑠𝑚𝑎 𝑝𝑎𝑟𝑖𝑑𝑎𝑑 ⇒ celda tipo F

O

B

O
C

O

A

d*(𝑂𝐴ሻ = d*(𝑂𝐵ሻ ൌ 37,5mm/2 =18,75 mm;

d 𝑂𝐴 ൌ d 𝑂𝐵 ሻ ൌ ଷ଺,଻
ଵ଼,଻ହ  

ൌ 1,95 Å

d∗(𝑂𝐶ሻ ൌ  53 mm/2 =26,5mm;

d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଺,଻
ଶ଺,ହ  

ൌ 1,38 Å

20 mm
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𝑎 ሺÅሻ𝑇𝑖𝑝𝑜 𝑑𝑒 𝑐𝑒𝑙𝑑𝑎S𝑖𝑚𝑒𝑡𝑟í𝑎𝑉𝑎𝑙𝑜𝑟 𝑑𝑒 𝑥
ሺ𝐶𝑢ଵି௫𝐴𝑢௫ሻ

3,74Fcúbica0
3,90Fcúbica0,5
4,06Fcúbica1

La variación de los parámetros de celda sigue la Ley de Vegard para disoluciones sólidas sustitucionales. 
Se observa una relación lineal entre a la composición y la variación del parámetro de celda

En función de los resultados, las tres composiciones estudiadas son isoestructurales:
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b) Cuando se modifica el procedimiento de síntesis para x=0.5, se obtienen los diagramas de difracción de electrones mostrados en el 
grupo D. Indexar los diagramas de difracción. Identificar la simetría, ¿es isoestructural a la composición x=0.5 del apartado anterior?. 
Sabiendo que no presenta extinciones sistemáticas, calcular el valor aproximado (dos cifras decimales) de los parámetros de celda.

En este caso se observa que los 3 ejes de zona NO son equivalentes, se descarta la simetría cúbica: 

ሾ010ሿ 
ሾ100ሿ 

ሾ001ሿ 

d*(𝑂𝐴ሻ ൌ 40mm/4 =10 mm; d 𝑂𝐴 ൌ ଷ଺,଻
ଵ଴  

ൌ 3,67 Å

d∗(𝑂𝐵ሻ ൌ  52,5 mm/4 =13,12mm; d 𝑂𝐵 ൌ ଷ଺,଻
ଵଷ,ଵଶ  

ൌ 2,79 Å

d∗(𝑂𝐶ሻ ൌ  66 mm/4 =16,5mm; d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଺,଻
ଵ଺,ହ  

ൌ 2,22 Å

O

B

O
C

O

A

20 mm

d*(𝑂𝐴ሻ ൌ 52,5mm/4 =13,12 mm; d 𝑂𝐴 ൌ ଷ଺,଻
ଵଷ,ଵଶ 

ൌ 2,79 Å

d∗(𝑂𝐵ሻ ൌ  40 mm/4 =10mm; d 𝑂𝐵 ൌ ଷ଺,଻
ଵ଴  

ൌ 3,67 Å

d∗(𝑂𝐶ሻ ൌ  66 mm/4 =16,5mm; d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଺,଻
ଵ଺,ହ  

ൌ 2,22 Å

O

B

O
C

O

A

d*(𝑂𝐴ሻ ൌ d*(𝑂𝐵ሻ ൌ 52,5mm/4 =13,12 mm;

d 𝑂𝐴 ൌ d 𝑂𝐵 ଷ଺,଻
ଵଷ,ଵଶ 

ൌ 2,79 Å

d*(𝑂𝐶ሻ ൌ  37,5 mm/2 =18,75 mm;

d 𝑂𝐶 ൌ ଷ଺,଻
ଵ଼,଻ହ  

ൌ 1,95 Å

O

B

O
C

O

A
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ሾ010ሿ ሾ001ሿ ሾ100ሿ 

Tras medir los difractogramas, y conocido el dato de que no presenta extinciones sistemáticas, podemos indexar considerando que 
en [001] las dos distancias ortogonales son iguales y de valor d=2,79 Å, por lo tanto, d(100) =d(010)=2,79 Å. Esto nos indica que en 
[100] y [010], d=3,67 Å corresponde a d(001)
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𝑐 ሺÅሻ𝑏 ሺÅሻ𝑎 ሺÅሻ𝑇𝑖𝑝𝑜 𝑑𝑒 𝑐𝑒𝑙𝑑𝑎S𝑖𝑚𝑒𝑡𝑟í𝑎𝑉𝑎𝑙𝑜𝑟 𝑑𝑒 𝑥
ሺ𝐶𝑢ଵି௫𝐴𝑢௫ሻ

3,903,903,90Fcúbica0,5 (C)
3,762,972,97Ptetragonal0,5 (D)

Si comparamos con la estructura de la composición x=0,5 del grupo C y D:

Los datos del grupo D para x ൌ 0,5 muestran:
d 100  ൌ d 010 ൌ 2,97 Å
d 001 ൌ 3,76 Å

𝑠𝑖𝑚𝑒𝑡𝑟í𝑎 𝑡𝑒𝑡𝑟𝑎𝑔𝑜𝑛𝑎𝑙 ሺ𝑎 ൌ 𝑏 ് 𝑐; 𝛼 ൌ 90;  𝛽 ൌ 90;  𝛾 ൌ 90ሻ

c) ¿Qué conclusiones se puede extraer al comparar los datos para x=0,5 del grupo C y D?

Según los datos del grupo C, se observan el mismo patrón en los diagramas de difracción que para Cu y Au, por tanto es isoestructural. En
este sentido, se espera una distribución al azar de átomos de Au y Cu en las posiciones de la celda F.

En el caso de los datos del grupo D, se observa una distribución diferente de los nudos en las proyecciones [100] y [001], se identifican
dos distancias ortogonales diferentes, indicando simetría tetragonal. Esta situación puede deberse a una distribución no al azar de Au y
Cu, generando orden 1:1 Au:Cu en la estructura.
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