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RESUMEN

En este trabajo presentamos un estudio comparativo de los parametros estructurales de nanoparticulas
de TiO, dopadas con Praseodimio (1%, 5%) y fase anatasa, entre el cdlculo de los pardmetros red
mediante la ley de Bragg y el tamafio de cristalito usando la ecuacidn de Scherrer con el refinamiento
Rietveld utilizando el software Fullprof. El estudio estructural profundo de dichos sistemas, nos
aporta un conocimiento util para la mejora del uso de estas nanoparticulas en aplicaciones
fotovoltaicas, de almacenamiento de energia y fotocatdlisis. A partir de los andlisis de difraccion de
rayos-X, se han calculado los pardmetros de red y el tamafio de cristalito de estos sistemas. Mediante
la ley de Bragg se obtuvieron los valores de los pardmetros de red a = 3.5+0.4 A yc =912 A para
todos los sistemas, y el cdlculo del tamafio de cristalito aplicando la ecuacién de Scherrer de
10.41£0.03 nm, 10.99+0.07 nm, 13.75£0.06 nm, 17.58+0.07 nm para los sistemas TiO,:Pr 1%,
TiO,:Pr 5%, puro con semillas, puro sin semillas respectivamente. Los mismos calculos realizados con
el método Rietveld dieron unos pardmetros de red de a = 3.794010.0001 A , a=73.7978%x0.0002 A, a=
3.7959+0.0001 A, a = 3.79420.0001 A; ¢ = 9.4951+0.0003 A, ¢ = 9.4937+0.0004 A, ¢ =
9.4985+0.0003 A, ¢ = 9.5031x0.0002 A, y unos tamafios de cristalito 13.701£0.001 nm, 8.857+0.001
nm, 12.49+0.04 nm, 15.04+0.09 nm para los sistemas TiO,:Pr 1%, TiO,:Pr 5%, puro con semillas,
puro sin semillas respectivamente. Las discrepancias encontradas en los tamafios de cristalito se
asocian en mayor medida a la funcidn instrumental.
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Introduccidn: sobre Ti0O2
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Espectros DRX para muestras en polvo
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Ley de Bragg + Distancia Interplanar
¢ = 40dg04(A)

d =

Ecuacion de Scherrer

D = KA = O (o
p cos 1TOCOS(FO)
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Método de refinamiento Rietveld
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Componentes del perfil de la funcion de pico TCH
pseudo-Voigt:

HZ = (U + (1 — ()ZDSZT(aD)) tan?6 + Vtand + W + —&

cos? 6
HL = (X —+ {DST(aD)) tan 6 + Y +Fia,)] A

cos 6

* BL = Brsize t Brstrain T Binst AN

2 _ p2 2 2
* Bé = BGsize T BGstrain t Binst \

Aportacion pura instrumental sin
intervencion en los parametros
microestructurales

Componentes de
aporte al tamano
de cristalito

£ ITE 11 ENCUENTRO DE INGENIERIA DE LA ENERGIA DEL CAMPUS MARE NOSTRUM

Il



Ajuste mediante refinamiento Rietveld
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Resultados. Parametro de red a

—m— a (Fullprof)
—M®— a (ley de Bragg)
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Resultados. Parametro de red c

—m— ¢ (Fullprof)
—mM— ¢ (ley de Bragg)
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Resultados. Tamano de Cristalito
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Los parametros de red calculados por Fullprof son
ligeramente mayores que mediante la ley de Bragg.

El tamano de cristalito calculado Fullprof es menor
que el calculado por la ecuacion de Scherrer.

El efecto instrumental corregido por Fullprof
contribuye a reducir el error debido al
desplazamiento del cero instrumental y a la funcién
instrumental.
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