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Ficha Informativa

LA DIFRACCION DE RAYOS X. INTRODUCCION AL ANALISIS DE
DIFRACTOGRAMAS (I EDICION)

Obijetivos del Curso

Ese curso se oferta dado el interés de los usuarios del Servicio de Investigaciéon "SGI Laboratorio de
Rayos X" en el conocimiento y manejo del software de tratamiento de datos obtenidos por difraccién de
rayos X. El principal objetivo del curso es posibilitar que el alumnado adquiera una formacion inicial en
distintas técnicas instrumentales utilizadas en las medidas de difraccion de Rayos X, asi como formarlo
para la interpretacion cualitativa y cuantitativa de los diagramas de difraccion.

El curso incluye técnicas de interpretacion cualitativa de los diagramas de difraccion de rayos X,
incluyendo el manejo de aplicaciones informaticas que permiten el empleo de bases de datos
cristalograficas para la deteccion de fases cristalinas, asi mismo realizacion de analisis cuantitativo de las
diferentes fases halladas mediante el empleo de procedimientos estandarizados de calculo y la
introduccién al alumno en el manejo de software DIFFRAC.EVA.

Este curso incluye el manejo del software DIFFRAC.TOPAS. Se formara al alumno en el andlisis de
difractogramas mediante la aproximacion de parametros fundamentals (métodos de Pawley y Le Bail),
analisis microstructural, método Rietveld y analisis cuantitativo de fases cristalinas y amorfos usando
DIFFRAC.TOPAS.

Procedimientos de Evaluacion
Asistencia, Trabajos

Comision Académica

D. Joaquin Ramirez Rico. Universidad de Sevilla - Fisica de la Materia Condensada
Da. Patricia Aparicio Fernandez. Universidad de Sevilla - Cristalografia, Mineralogia y Quimica Agricola
D. Santiago Medina Carrasco. Instituciéon no universitaria - SGI Laboratorio de Rayos X. CITIUS

Profesorado

D. Santiago Medina Carrasco. - SGI Laboratorio de Rayos X. CITIUS
D. Joaquin Ramirez Rico. Universidad de Sevilla - Fisica de la Materia Condensada
D. Francisco Rodriguez Padial. - SGI Laboratorio de Rayos X. CITIUS

Modulos/Asignaturas del Curso

Modulo/Asignatura 1. Teoria
Numero de horas: 44,50 horas

Modalidad de imparticion: Presencial

Contenido: Fundamentos de la Difraccion de Rayos X. Interaccion de la radiacion con la materia.
Produccién de Rayos X. Métodos de difraccion de Rayos X. Factores que afectan a la intensidad de
los Rayos-X difractados.
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Ficha Informativa

Estrategias para la adquisicion de datos. Medida y evaluacion de errores. Procedimientos generales
de reduccién de datos.

Introduccién al analisis cuantitativo de fases cristalinas.

Ajuste de perfiles. La aplicacion DIFFRAC.TOPAS.

Parametros de pico. Fundamentos y definiciones. Funciones analiticas.

Andlisis basados en modelos no estructurales. Ajuste de picos puntuales. Ajuste de un grupo de
picos.

Aproximacion de parametros fundamentales. Descomposicién de diagramas. Ajuste de parametros
de red.

Analisis microestructural.

Refinamiento estructural mediante el Método Rietveld. .- Intensidad de los picos: origenes y
fundamentos.

Refinamiento estructural mediante el Método Rietveld. Il.- Analisis Rietveld con el programa Topas.

Andlisis cuantitativo de fases mediante el método Rietveld.
Fechas de inicio-fin: 01/02/2021 - 05/02/2021

Horario: Lunes en horario de mafana y tarde, Martes en horario de manana y tarde, Miércoles en
horario de mafiana y tarde, Jueves en horario de mafiana y tarde, Viernes en horario de mafiana y
tarde

Modulo/Asignatura 2. Practica
Numero de horas: 15,00 horas

Modalidad de imparticion: Presencial

Contenido: Montaje de muestras en difractometro de Rayos X.

Estrategias para la adquisicion de datos. Medida y evaluacion de errores. Procedimientos generales
de reduccién de datos.

Analisis cualitativo de fases cristalinas. Desarrollo de rutinas de evaluacion.

Manejo y mantenimiento de bases de datos PDF (Powder Difraction File). Manipulacion de bases de
datos ICCD con formatos PDF2, PDF4 y COD (Cristallography Open Database). Creacion y empleo
de bases de datos por el usuario.

Introduccion al analisis cuantitativo de fases cristalinas.

Analisis microestructural.

Refinamiento estructural mediante el Método Rietveld. Il.- Analisis Rietveld con el programa
DIFFRAC.TOPAS.

Analisis cuantitativo de fases mediante el método Rietveld.

Fechas de inicio-fin: 01/02/2021 - 05/02/2021

Horario: Lunes en horario de mafana y tarde, Martes en horario de manana y tarde, Miércoles en
horario de mafiana y tarde, Jueves en horario de mafiana y tarde, Viernes en horario de mafiana y
tarde

Modulo/Asignatura 3. Uso de equipos
Numero de horas: 5,00 horas
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Modalidad de imparticion: Presencial

Contenido: Visita al SGI Laboratorio de Rayos X.
Montaje de muestras en difractometro de Rayos X.
Apoyo en clases practicas

Fechas de inicio-fin: 01/02/2021 - 05/02/2021

Horario: Lunes en horario de mafana y tarde, Martes en horario de mafiana y tarde, Miércoles en
horario de mafiana y tarde, Jueves en horario de mafiana y tarde, Viernes en horario de mafiana y
tarde
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