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 distancias y de angulos entre planos cristalinos

para cualquier tipo de celda
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RESUMEN

Se ha confecciconado un programa
en Fortran IV gque calcula las dis-
tancias y dngulos interplanares y

Francisco Cruz Gandarilla,
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Universidad de La Hakana.

permite determinar los planos equi-

valentes para cualquier tipo de
celda cristalina presentando los
resultados en forma tabular.

Los datos de entrada fundamen-
tales son los pardmetros de la red
cristalina, los indices de Miller
mdximos y minimos entre los cuales
se desea realizar el calculo y la
menor distancia interplanar hasta la
cual se desea obtener informacidn.

El programa, denominado PSI, se
emplea en difraccidon de rayos X y
difraccidn de electrones y las ta-
blas con los resultados pueden ob-
tenersze en el orden en dgue se ge-
neran los indices de Miller para
los distintos planos o en orden
decreciente de distancias inter-
planares. Se muestra un ejemplo
de aplitacidn a un estudio por di-
fraccidn de electrones.

ABSTRACT

A program in Fortran IV languaje
which computes the interplanar dis-
tances and angles has been made.
It also permits the determination

*[ 0f the equivalent planes for any

kind of crystalline cells presen-
ting the results in a tabular form.

The main input data are the pa-
rameters of the crystalline lattice,
the maximum and minimun Miller in-
dices among which it is desired to
perform the calculaticn, and the
smallest interplanar distance to
which it is desired to gest infor-
mation. '

The program, called PSI, is used
in X-rays and electron diffraction,
the tables of results are obtained
in the same order in which the Mi-
ller indices for the different pla-
nes are generated, or in diminis-
hing order of interplanar distan-
ces. An electron diffraction study
is shown as an application example.

INTRO

DUCCION

En la interpretacidn de patro-
nes de difraccidn de rayos X y de
electrones es comin enfrentar las
tareas para determinar cudles pla-
nos poseen distancias interplana-
res igquales y cual es el dngulo
entre distintos planos cristalinos.

En este trabajo sé presenta uwu

programa Fortran IV denominado PSI
que contribuye a la solucidn de
estos problemas.

Se sabe que, en general, los
planos cristalinos de una forma
dada tienen el mismo espaciamien-
to, lo que determina que en un
diagrama de difraccidn de polvos



todos los planos de la forma con-
tribuyan igualmente a la intensidad
de la reflexidn correspondiente;
esta contribucidn se mide mediante
el factor de multiplicidad (1,2) ¥
conocer cuantos planos contribuyen
a una reflexiodn determinada cons-

tituye uno de. los.problemas inicia- .

les para resolver, i
realizar, por ejemplo, un andlisis
cuantitativo. En la prdctica esto
os una tarea:que-puede resultar: .
tediosa y complicada, gobre todo”
en los casos de sustancias con cel-
das de bajas simetrias, pues aungue
en estos casos las formas suelen
contener pocos planos, pueden exis-—
tir planos, a veces nNumerosos, que
aungue no pertenecen a una forma
determinada tienen distancias in-=
terplanares iguales o muy proximas
y son jndistinguibles dentro del
error experimental con Jue se tra-
baja. En este caso constituye una
ayuda poseer para cada material

gue se analice, un listado de los
planos cristalinds con sSus corres-
pondientes distancias interplana-
resl,preséntados en orden decre-
ciente de las distancias interpla-
nares, ' o

~ En el caso de difraccion en mo-

: ;c_{?n_._ vistas a. - e

nocristales (método. de Laue,

ali-=
fraccién de electrones, etc.) es
necesarioc conocer los “dngulos in-
terplanares para asignar indices
al patrdén obtenido. Por ejemplo,
en el caso de difraccidn de elec-
trones, cuando se obtiene un dia-
gy$mg_de:difraccg¢nbde puntos,
ggt@mﬁo‘éS'més*qué”una proyeccidn
d. un plano de la red reciproca

. gque contiene las simetrias corres-

pondientes a.un eje de zona de la-

' Yed directa perpendicular-al plano-

reciproco cuyafproyeccién se obser-

" va (3).:Para la identificacidn de

rio

“ese plano recipro¢o frecuentemente

no basta con la determinacién de
las distancias sino que es necesa-
medir los dngulos entre los
distintos vectores de posicidn del

plano. -

aungue pueden encontrarse tablas
de dngulos interplanares (4) , gene-
ralmente. estas son vdlidas para
unos pocos valores de la razon c/a
y b/a y es muy frecuente verse obli-
gado a realizar una gran cantidad
da calculos y tantear para poder
asignar los indices de Miller a un
diagrama de difraccion de electro-
nes, sobre todo en los casos de
fases de bajas simetrias.

DESARROLLO

para facilitar la solucidn de
los problemas anteriores se ha ela-
borado un programa en Fortran IV con
el cual, a partir de los pardmetros
“de la celda de 1a1presuntaﬁsustancia
a analizar y para un rango previa-
mente escogido de variacién de los
indices de Miller, se generan tria-
‘das de indices de Miller compati-
bles con la celda supuesta se

wr
-

calculan las distancias interplana-

res para cada familia de planos.
Optativamente se puede solicitar
del programa, ordenar los resulta-
dos por valores decrecientes de las
distancias interplanares fo' cual
permite determinar los planos expe-
rimentalmente equivalentes.,También
optativamente se calculan 1os angu-
1os entre planos para todos los pla
nos gque estén comprendidos en el
rango seleccionado. B

Para esto el programaicontiene_4
subrutinas, gque constituyen blogues
cualitativamente independientes,
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‘conjunto -de seis

en tanto gue realizan por separado
diferentes fases de los cdlculos,

las cuales estdn debidamente conca-
tenadas por el programalprincipal.

El programa requiere en total 42 K.

La subrutina denominada Celda lee
los pardmetros de la celda gque se
supone O se conoce que Se€ estd ana-
lizando y calcula los coeficientes
necesarios para el cidlculo poste-
rior de las distancias interplana-
res. Si la simetria de 1la celda es
tal que posee pardmetros redundan-
tes, es necesario introducirlos
explicitamente como en el caso de
una celda triclinica.

La siguiente etapa del célculo
se realiza por la subrutina deno-
minada FRango . Esta lee los valores
maximo y minimo de los indices de

‘Miller entre los cuales se desea

barrer para realizar el anadlisis.
A partir de ellos se calcula un
nimeros enteros
que serdn los generadores de las
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“triadas de indices de Miller en el

rango elegido. La generacidn: de
estas triadas se realiza mediante
un proceso iterativo de lazos ni-
dificados y para cada triada de
indices se calcula la distancia
interplanar correspondiente alma-
cenandose ordenadamente en los -
arreglos preparados al efecto. So-
lo se almacenan agquellos conjuntos
de valores para los cuales la dis-
tancia interplanar es mayor dgque

una cierta distancia minima previa-
mente elegida, gue se le - da al pro-
grama al principio de cada muestra.
Al finalizar esta etapa se imprime-
un numero que dice la cantidad de
triadas que se ha almacenado.

Si se desea obtener los resulta-
dos ordenados segun valores decre-
cientes de las distancias interpla-
nares se hace actuar a la subruti-
na ORDEN, lo cual se readliza ddndole
valores adecuados. a una variable
denominada IORPEN que se lee al prin-
cipio de cada ejecucidn. En esta
etapa se produce el ordenamiento
mediante el método de-los pares
sucesivos.

Independientemente de que los
resultados estén © no ordenados
seguin las distancias interplanares
se puede, si es necesario, impri-

mir un listado de las triadas de =
indices y sus correspondientes, dlS"
tancias interplanares; . esto se rea-_'

liza mediante los valores de una
variable denominada IMPRI, la c¢ual
se lee al comienzo de la ejecucion.

Flnalmente, si el objetivo es
obtener una tabla de los dngulos
interplanares que forman entre si
los planos. crlstallnos, se realizan
los cdlculos! correspondientes con
la subrutinaxAm%LO 1la cual, ademds
imprime las-tablas correspondientes

en el ordenamlento selecC1onado con

anterioridad.
Si al flnallzar esta etapa se

desea ejecutar nuevamente el pro- ..

grama para otra muestra esto

puede lograrse asignando. valor'cero_"

a una variable denominada NTEST al

comienzo de la ejecucidn; esto '
transfiere €l control al principio
nuevamente y se repite el proceso

de cdlculo para los datos corres-

pondientes a la nueva muestra.

Se ilustra a continuacidn la
utilizacién del programa en'la
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de difraccidn de

y L |

asignacidén de indices a un patrdn
electrones de un
cristal de llzardlta(Mg351 0, (0H) ,) .
Este compuesto se descrilbe en la
cartoteca ASTM-FILE 18-779 como de
simetria monoclinica con /3=90°.
El patrdn gue se analiza se mues-
tra en la figura 1 y se aprecia
que el plano reciproco correspon-
diente tiene simetria de orden 6.

~ Para los 6 puntos del hexdgono

interior se obtuvo yna distancia
interplanar de 4.6 A. En la tarje-
ta ASTM correspondiente aparecen
reportados con esta distancia los
planos de la forma 020 pero no se
conoce que otros planos posean dis-
tancias equivalentes, La figura 2
muestra una de las tablas obtenidas
por el programa, donde aparecen los
indices hkl y las distancias inter-
planares correspondientes ordenadas
por valores decrecientes de estas
dltimas. Se observa que los planos
de indices 020, 020, 110 110, .110,
110 tienen dlstan01as 1nterplanares-
de 4.6 & y por lo tanto, serdn los :
planos correspondientes a esos in-
dices los responsables de las re-
flexiones obtenidas. El siguiente
paso es asignar los indices a esos

6 puntos del hexdgono interior dis-

tribuyendo adecuadamente los indices |
anteriores. Se observa en el patron |
que - el dngulo entre los vectoresde |

- posicidn de dos puntos contiguos es

de 60°.

"Se le asigna arbitrariamente a
uno de los puntos un indice cual-
guiera de los relacionados ante-
rlormente, por ejemplo el 020 v a
aontinuacicon se busca cual de los

otros planos se encuentra a 60° de

‘éste para lo cual se utiliza la ta-

bla de valores angulares de los pla
nos con respecto al plano 020 que
suministra. el programa y de la cual.

- se aprecia un- segmento en la figu-
“ra 3.

lplano de indices 110 forma un angu-

En esta tabla:se ve que el

lo de 60° con el 020 por lo cual se
procede a asignar 1ndlces T10 a

‘uno de. 1os ‘puntos vecinos inmedia-

tos a 020. Ahora se- puede asignar
el indice al resto de los puntos

‘del patrén de dos. maneras:

1) usando las leyes de traslacién
de la red reciproca y comprobando
con los resultados del programa o
también, 2) usando los resultados

: del programa y luego comprobando




con las leyes de traslacién de la un esquema del patrdn de d1fracc1én

red reciproca. La figura 4 muestra ya completamente resuelto.
CONCLUSIONES,
El programa permite obtener a par _ )

tir de los parametros de la red un segin orden decreciente de distancias

listado de distancias interplanares interplanares permite determinar

con sus ¢orrespondientes indices los planos experimentalmente equi-

de Miller y tablas de dngulos in- valentes. El programa es aplicable

terplanares para celdas de cualquier en estudios por-difraccién de ra-

simetria. Al presentar los datos yos X y en difraccidn de electrones.
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Figura 1. Patron de difraccion de electro-
nes obtenido experimentalmente.
Se advierte que el plano recipro-
co correspondiente posee simetria
de orden 6.
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HKL D H K HKL D
o 0 -1 1462000 0 O 1 14.62000 0 -1 0 9.20000 0 1 0 9.20000
5 -1 -1 7.78659 ©0 -1 1 7.78659 0 1 -1 7.78653 0 1 1 7.78659
o 0 -2 7.31000 0 0 2 7.31000 0 -1 -2 5.72329 O 9 2 5.72329
5 -1 2 5.72320 0 1°=2 5.72329 =170 "0 5.31000 1 0 0 5.31000
1 0 -1 4.99100 1 O 1 4.99100 -1 0 1 4.99100 1 0 -1 4.99100
0 -2 0 4.60000 O 2 O 4.60000 -1 -1 0 4.59895 1 | 0 4.59895
0 459895 1 -1 0 4.50895 0 -2 -T 4.38793 0 2 1 4.38793
=T 138793 0 2 -1 4.36793 -1 -1 -1 4.38702 1 1 1 4.38702
1 -1 1 4.38702 -1 1 -1 4.38702 -1 1 1 4.38702 1 -1 -1 4.,38702
1.1 1 4.38702 1 1 -1 4.38702 -1 0 -2 4.29617 1 0 2 4.29617
1 0 2 4.29617 1 0 -2 4.29617 0 2 -2 3.89330 0 2 2 3.89330
o 2 -2 3.89330 ©0 -2 -2 3.89330 0 -2 2 3.89330 -1 -1 -2 3.89266
1 1 2 3.89266 -1 -1 2 3.89266 -1 1 -2 3.89266 -1 1 2 3.89266
1 1 -2 3.89266 1 -1 2 3.89266 1 1 -2 3.89266 -1 -2 0 3.47682
12 0 3.47682 -1 2 0 3.47682 1 -2 0 3.47682 -1 -2 -1 3.38249
4 -3 1 3.38249 1 2 -1 3.38249 1 2 1 3.38249 -1 2 -1 3.38249
T4 3 1 3.38249 1 -2 -1 3.38249 1 -2 1 3.38243 -1 -2 -2 3.13977
13 2 3.13977 -1 -2 2 3.13977 -1 2 -2 3.13977 -1 2 2 3,13977
1 3 -3 3.13977 1 -2 2 3.13977 1 1 -2 3.13977 -2 0 O 2.65500
> 0 0 2.65500 -2 0 -1 2.61228 2 O 1 2.61228 -2 0 2.61228
S 0 -1 2.61228 -2 -1 0 2.55090 -2 1 0 2.55090 2 -1 0 2.55090
S 1 0 2.55090 -2 -1 -1 2.51294 2 11 2.51294 -2 -1 1 2.51294
5 1 -1 2.51294 -2 1 1 .2.51294 2 -1 -1 2.51294 2 -1 1 2.51294
5 1 -1 2.51294 -2 0 -2 2.49550 2 0 2 2.49550 -2 0 2 2.49550
S 0 -2 2.49550 -2 -1 -2 2.40847 2 1 2 2.40847 -2 -1 2 2.40847
5 1 -2 2.40847 -2 1 2 2.40847 2 -1 -2 2.40847 2 -1 2 2.40847
S 1 -3 2.40847 -2 -2 0 2.29947 2 2 0 2.29947 -2 2 0 2,29947
S -2 0 2.20947 -2 -2 -1 2.27155 =2 =2° 1 2-27155 2 2 -1 2.27155
2 2 5757155 -2 2 -1 2.27155 -2 2 1 2.27155 2 -2 =1 2 27155

1
Figura 2. Tabla de distancias interplanares y sus_correspondientes indices
de Miller ordenada segun valor decreciente de la distancia inter
planar. Se lee de izquierda a derecha. )

H1 = O

K1 = =2

1= 0

N1 = 4.60000

HZ K2 L2 - D2 PSI H2 K2 L2 m Psi
0 2 0 4.60000 179.95 -1 -1 0 4.59895 60.01
T 1 0. 4.59895 719.99 -1 7 0 2.59895 719.99
1 =1 0 4,59895 60.01 0 =2 -1 4,38793 17.47

o2 1 1.38793 162.55 0 -2 1 4.38793 17.47
0o 2 -1 4.38793 162.53 -1 -1 -1 4.38702 61.52
1 1 1 4.38702 113.48 -1 -1 1 4.38702 61.52
1 1 -1 4.38702 118.48 -1 0 -2 4.29617 90.00
1 0 2 4.29617 90.00 -1 0 2 4.29617 90.00
1 0 -2 4.29617 90.00 0 -2 -2 3.89330 32.18
0 2 2 3.89330 32.18 0 -2 2 3.89329 32.18
0 2 -2 3.89329 147.82 -1 -1 -2 3.89266 64.97
1 1 2 - 3.89266 © 115.03 -1 -1 2 3.89266 64.97

-1 1 =2 3.89266 115.03 -1 1 2 .3.89266 115.03
1 -1 -2 3.89266 64.97 1 -1 2 3.89266 64.97
1 1 =2 3.89266 115.03 -1 -2 0 3.47682 40.90
1 2 0 3.47682 139.10 -1 2 0 3.47682 139.10
1 =10 .0 3.47682 40.90 -1 -20 -1 3.38249 42,67
-1 =2 1 3.38249 42.67 1 2 -1 3.38249 137.33
12 1 3.38249 137.33 -1 2 -1 3.38249 137.33
-1 2 1 3.38249 137.33 1 -2 -1 3.38249 42.67

Figura 3. Tabla de dngulos interplanares medidos respecto al plano de
indices N20. Se lee de izquierda a derecha.
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Figura 4. Esquema del patrdn con los indi-
ces ‘asignados.
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