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CAPITULO I: “Introduccién”

CAPITULO |

Introduccion

A lo largo de la historia, la resolucion de diversas incognitas y actividades se ha logrado gracias a la
invencion y uso de nuevas tecnologias, lo que ha facilitado el estudio e investigacion en diversas
areas del conocimiento. Un buen ejemplo de ello lo encontramos en la década de los afios 30’s del
siglo XX, con los estudios de Turing y su propuesta de la primera maquina para hacer una infinidad
de calculos en unos pocos minutos. La maquina de Turing precursor de las ahora llamadas
computadoras, ha venido a mejorar muchos procesos que anteriormente consumian grandes
cantidades tiempo y por consiguiente eran sujetas a muchos posibles errores humanos y, con la
constante evolucion de las computadoras, el tiempo de procesamiento se ha reducido
exponencialmente y con ello entre otros, al avance de la ciencia y la tecnologia en la resolucion de
los diferentes problemas que enfrentan cientificos y tecnélogos, con lo que ahora se puede pensar

en problemas y soluciones mas complejas y que tienen un mayor alcance.

En la actualidad es necesario procesar grandes cantidades de datos y realizar un gran nimero
calculos complejos. El avance en las Ciencias de la Computacion y la computadora misma y sus
componentes, han sido fundamentales para abordar estos desafios. Ademads, las computadoras han
permitido el desarrollo de modelos y nos han permitido ejecutar simulaciones que antes no eran
posibles, contribuyendo asi a comprender mejor algunos fendmenos complejos en areas como la

fisica, la quimica, la biologia, la medicina y muchas otras.

Un ejemplo muy particular de estos fendbmenos que atafien a las llamadas Ciencias exactas o duras
es el apasionante mundo de la Materia Condensada donde se estudian los materiales solidos y
liquidos. Y esta es la razon por lo que, en este trabajo, nos concentraremos en aquellos materiales

solidos conocidos como, cristales.

Se conocen como materiales cristalinos aquellos materiales sélidos cuyos elementos constitutivos
(&tomos, iones 0 moléculas) se repiten de manera ordenada y paralela y cuya distribucion en el

espacio muestra ciertas relaciones de simetria. Es decir, la propiedad caracteristica de un medio
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CAPITULO I: “Introduccién”

cristalino es ser periddico, es decir, que a lo largo de cualquier direccion la materia que lo forma se

halla a distancias especificas y paralelamente ordenada [2].

Una de las herramientas mas comunmente utilizadas para el estudio y caracterizacion de estos
materiales, es el microscopio electronico de alta resolucion (HTEM por sus siglas en ingles). Este
instrumento que nos permite en la actualidad observar imagenes con una resolucion cercana a unos
cuantos Angstroms, también nos permite, como otros instrumentos 6pticos, observar el patrén de
difraccion que genera nuestro cristal. Recordemos que el patron de difraccion es como una huella
digital que nos deja la interaccion de la luz con la estructura del objeto que lo genera, y que no
existen dos materiales diferentes que generen exactamente el mismo patrén de difraccion. De lo
anterior, entonces una forma de estudiar, caracterizar o analizar un cristal, es formando su patrén de

difraccién para identificarlo y asociarlo a un cierto material.

Para identificar un patron de difraccidn habria que entender la teoria fisica que nos explica el origen
de estos patrones, la cual, dado que no es tema de este trabajo, dejaremos a un lado. Para este trabajo
nos limitaremos a decir que un patron de difraccién estd compuesto por una serie de puntos
ordenadamente dispuestos en el espacio. Cada punto tiene su origen en alguna parte de la estructura
de nuestro cristal, y dado que los cristales estan ordenados en todas direcciones, entonces podemos
pensar un cristal como un conjunto de planos paralelos entre ellos separados por una distancia
caracteristica de cada material. Por lo tanto, cada punto de nuestro patrén de difraccion representa a

algunos de esos planos que estamos observando [2].

La tarea entonces es identificar al menos tres de los planos que se presentan en nuestro patron de
difraccion y asociarlos a un material en particular, comparandolo con la gran cantidad de
informacion que se puede encontrar en libros, tablas de rayos x, etc. Existen varias formas de realizar
esta tarea, sin embargo, el proceso generalmente es lento y tedioso, ya que no existe una solucién
Unica a este problema, por lo tanto, lo que se obtiene es una serie de buenas soluciones. Minimizar

esta tarea es el objetivo, para lo cual se utiliza como herramienta las ciencias de la computacion.
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CAPITULO I: “Introduccién”

El desarrollo de las Ciencias en Computacién y por ende de las computadoras, ha beneficiado
enormemente a la microscopia electrénica. Hace 50 afios era mas caro obtener la infraestructura de
computo necesaria para resolver estos problemas que cubrir el costo mismo de un microscopio
electrénico. En la actualidad la situacion se ha invertido y ahora el costo de una computadora potente
que cubra las necesidades de computo para ejecutar los programas que se requieren, tiene un costo
apenas del 1% del costo de un nuevo y moderno microscopio [12]. Hoy en dia con el apoyo de las
Ciencias de la Computacion es posible llevar a cabo entre otros: simulacion de imagenes,
procesamiento de imagenes, disefio de instrumentos, el trabajo en tiempo real de un instrumento,
almacenamiento masivo de informacion, etc. Todo ello en beneficio de la técnica de microscopia

electronica.

Un libro especializado en el tema es el de Andrews [1], aqui se puede encontrar toda la teoria al
respecto, asi como una amplia explicacién y secuencia de los pasos a seguir para interpretar los
patrones de difraccion. Dado que matematicamente no existe una solucién Unica, a partir de 1975
existen varios trabajos publicados proponiendo formas de resolver el problema de indexar estos
patrones de difraccién [3-7], es decir, asociar cada punto en el patron de difraccion a un plano del
cristal, la mayoria de ellos basado en el contenido del libro de Andrews, lo mismo que hacemos

nosotros en este trabajo.

Por lo anterior, en este trabajo se presenta una propuesta para resolver el problema de indexar los
patrones de difraccion obtenidos directamente con el HTEM o a través de la FFT (transformada
rapida de Fourier) de una zona selecta de una imagen obtenida con el mismo instrumento. El trabajo
lo presentamos organizado partiendo en la introduccion, puntualizaremos cuales son nuestro
objetivo principal y cuéles son las metas que deberiamos cumplir, discutiremos brevemente la
metodologia para realizar este trabajo, haremos una rapida presentacion de la Teoria, describiremos
el programa que proponemos, presentaremos algunos resultados obtenidos con ejemplos reales,
presentaremos nuestras conclusiones, enlistaremos la bibliografia utilizada y como anexo,
propondremos un manual de operacion del programa dirigido aquellos que quieran utilizar dicho

programa, los codigos del programa mismao, y las ecuaciones que se utilizan en los calculos.
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CAPITULO II: “Planteamiento del problema”

CAPITULO II

Planteamiento del problema

El estudio de la materia condensada ha estado presente a lo largo de las investigaciones desde hace
muchos afios, en particular, las investigaciones realizadas por parte de las instituciones de la UNAM
no son una excepcion, y su estudio ha estado presente a lo largo de los afios. Sin embargo, muchos
de los célculos y decisiones a tomar se han tenido que realizar con calculos efectuados de manera
manual e interpretados con base en el criterio de cada investigador, lo que ha originado ciertas
diferencias y demoras en el avance al estudiar la materia condensada. En la actualidad, en el Instituto
de Fisica existe un grupo que cuenta con un programa que se limita a solo tres de las siete posibles
estructuras cristalinas que se presentan [7] y requiere mejoras en varios aspectos. Es por eso que, el
programa que proponemos en este trabajo, tiene como objetivo disminuir el trabajo de calculo y de
toma de decisiones, presentando las mejores soluciones por cada patrén indexado de cada elemento
que se presenta, ademas de contar con mejoras, como poder indexar resultados con alguna de las 7
estructuras cristalinas existentes, 0 como poderlo instalar en cualquier computadora (en la actualidad
esta fijo en una sola maquina), y en general, hacer que este programa sea universal y amigable para
los usuarios, con una mayor eficiencia en la obtencién de resultados en problemas cotidianos en

materia condensada y en cristalografia.
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CAPITULO II: “Objetivo”

Objetivo

Disefar e implementar una aplicacion de escritorio, amigable, que, por medio del ciclo de desarrollo
de software, proporcione posibles soluciones matematicas basadas en la teoria, que ayuden, en una
forma réapida y simple, a indexar patrones de difraccion obtenidos mediante imagenes generadas en

un microscopio electronico de transmision de alta resolucion.

Para lograr el objetivo de este trabajo, entendemos que serd necesario plantearnos las siguientes

metas:
) Preguntarnos quienes serdn los usuarios de un programa como éste y cudles son sus
necesidades.
i) Seleccionar el lenguaje de programacion mas adecuado considerando que el programa

debera poder ser actualizado por los usuarios en algin momento futuro.
iii)  Cuidar que el programa pueda ser ejecutado en cualquier maquina de escritorio.
Iv) Dejar un manual de apoyo al usuario, tomando en cuenta que el posible usuario no

entiende de programacion a pesar de que sea un experto en el estudio de cristales.

Por lo anterior, y después de comentar ampliamente el problema a resolver, entendimos que para
lograr el alcance que debe tener el programa, tenemos que considerar entre otros aspectos:

e Que se estd dando un apoyo a un grupo de académicos (estudiantes, técnicos e
investigadores) de areas diversas como la fisica, quimica e ingenieria, para llevar a cabo en
forma rapida y segura, el procedimiento matematico para la indexacion de los patrones de
difraccion, proponiendo las mejores soluciones para cada caso.

e Al serun programa portable, no se limita a una maquina fija en particular, sino que cualquier
usuario podra tener el programa en su computadora de trabajo, y asi tener la posibilidad de
realizar con mayor rapidez sus trabajos, ya que, en la actualidad, el grupo con el que llevamos
a cabo este trabajo cuenta con un primer programa, limitado en comparacion con el que
estamos desarrollando ahora, el cual, esta instalado en una sola maquina.

e Ya que los avances en este campo no se detienen, se planea que en el futuro pueda ser

enriquecido este programa. Es importante que todo usuario pueda contar con ¢l y a su vez
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CAPITULO II: “Metodologia”

enriquecer, en su propio beneficio, uno o varios de los archivos de apoyo que se requieren

para que este programa funcione adecuadamente.

Metodologia

El camino 6ptimo para poder realizar el proyecto se definid en tres etapas importantes, a decir:

1.- Investigacion de antecedentes: Debido al area tan compleja sobre el estudio de materiales
y en especifico sobre cristales y la difraccion ya sea de rayos X, electrones o neutrones, se tendra
durante la realizacion del proyecto que investigar sobre la cristalografia y sobre la obtencion de los
datos que a los investigadores desean estudiar para asi obtener las mejores soluciones mediante el
programa.

2.- Desarrollo del programa: Con la debida investigacion previa, se comienza a desarrollar
el programa respetando las fases del ciclo de vida de software.

En primera instancia el analisis del problema y la toma de requerimientos fueron llevadas a
cabo en cierta medida en la investigacion de antecedentes, sin embargo, aiin se requiere de mayor
profundizacion para poder llevar a cabo el proyecto, es por eso por lo que se hicieron diversas
preguntas referentes a como los investigadores podrian manejar el programa y cuéles son sus
necesidades reales al tener un programa que les brinde un apoyo enorme para la indexacion de
patrones de difraccion.

Tomando en cuenta el problema y sus requerimientos, se procede con el disefio de diversas
partes del programa para realizar la indexacion de los patrones de difraccion, para lo cual se requiere
de diversos pasos y de diversas variables a considerar, ademas de que deben de cumplir ciertas
normas los datos que se deben de ingresar para que el programa proceda con su correcto
funcionamiento.

Una vez teniendo el disefio de los diagramas de flujo y de su correcto orden, ademas de tener
los bosquejos de las pantallas de la interfaz de usuario, se procede a codificar los diagramas de flujo
en Matlab, ya que para los potenciales usuarios resulta ser el mejor lenguaje para poder realizar
calculos por su facil manejo de matrices de manera eficiente, para obtener en primera instancia, una

aplicacion de consola en la cual se procede a verificar su correcto funcionamiento, ademas de tener
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CAPITULO II: “Contribucion a la comunidad”

una mejor perspectiva sobre las entradas y salidas del programa, asi como poder mejorar el codigo
y ver los fallos en los diagramas de flujo.

Terminada la fase de codificacion y de validar las entradas y salidas, asi como el correcto
funcionamiento del programa de consola, se procede al desarrollo de la interfaz grafica de usuario
con los bosquejos que previamente se tenian ademas de modificarlos con las pruebas realizadas en
la aplicacion de consola para hacer mucho mas amigable y facil de usar para los investigadores. Esta
parte de la interfaz grafica de usuario se realizard en Java ya que es la que brinda mejor soporte en
temas de permisos y de realizar una interfaz de usuario mas apegada al correcto funcionamiento y
ensamblaje con Matlab.

3.- Pruebas y resultados: Para finalizar se realizaran pruebas con los siete distintos tipos de
estructuras que existen en la cristalografia para tener una mayor cobertura en cuanto a los datos a
procesar ya que en el estudio de la materia, existen distintos componentes en los cuales, cada usuario
se enfocara en los que se encuentra estudiando. Ademas de tener un programa estable, se tendra el

manual de usuario disponible para que los investigadores sepan de su correcto funcionamiento.

Contribucion a la comunidad

El proyecto contribuye significativamente debido al alcance que tiene el programa.

En primer lugar, al dar apoyo a los investigadores en el procedimiento matematico para la indexacion
y de obtener resultados en poco tiempo validos matematicamente. Ademads, al ser un programa
portable, no se limita a una maquina en particular, sino que los investigadores podran tener el
programa en su computadora de trabajo, por lo que tendran la posibilidad de realizar con mayor
rapidez sus investigaciones, ademas de no esperar a la disponibilidad de una maquina que contenga
el programa. Y finalmente, contar con archivos de Excel que funcionan para la recopilacion de datos,
ayuda a que los investigadores puedan compartir con mayor facilidad y eficacia los resultados
obtenidos y las tablas de rayos X para futuras investigaciones.

Tiene a su vez una contribucion que pocos usuarios del HTEM aceptan como valida. Como cualquier
equipo cientifico, el microscopio electronico cuenta con una estructura sumamente complicada la

cual esta sujeta a cambios, desperfectos e imprecisiones. Matematicamente se supone que el




CAPITULO II: “Estructura de la Tesis”

microscopio esta perfectamente alineado y todas las medidas que, de acuerdo con la teoria de optica
geométrica, deben de hacerse respecto a su eje Optico, con correctas. Dificilmente podriamos
asegurar que en la realidad dicha aseveracion es totalmente cierta, por lo que en general, los
resultados no siempre son los que el usuario esperaria y, por consiguiente, no son coincidentes con
los resultados matematicos que se pueden obtener de acuerdo con la teoria. Este programa tiene, por
consiguiente, el valor de avisarle al usuario comprometido con la técnica de la microscopia
electronica, que su aparato requiere de ciertos ajustes, los cuales, en ocasiones ya son imposibles de

realizar a la perfeccion, lo cual lo obliga a considerar otras formas de compensar algunos errores.

Estructura de la Tesis

El presente proyecto cuenta con la siguiente estructura:

e El capitulo 1 presenta la introduccion a la tesis.

o EIl capitulo 2 contiene el planteamiento del problema, los objetivos de la tesis, asi como la
metodologia a seguir, la contribucién a la comunidad y finalmente cdmo esté estructurada la tesis.

o El capitulo 3 presenta las bases tedricas que se deben de tener para el desarrollo del programa, desde
los fundamentos de la cristalografia, los fundamentos de la difraccidn de electrones, las estructuras
que presentan los materiales y finalmente la tabla para la determinacién de espacios interplanares de
las estructuras cristalinas.

e El capitulo 4 presenta el disefio del algoritmo para la indexacion de los patrones de difraccion, asi
como las consideraciones a tomar para que la indexacion que se realizara en el programa sea la mas
eficiente y proporcione los mejores resultados.

o EIl capitulo 5 presenta tres partes fundamentales del programa, la primera parte, la insercién de
campos e indexacion, la segunda es la parte de los célculos y el ordenamiento de éstos, la tercera
parte es el sistema de carga y el manejo de errores

e El capitulo 6 presenta los resultados del proyecto.

e El capitulo 7 presenta la conclusion tras el desarrollo del proyecto.

e Anexos

e Bibliografia




CAPITULO III: “Antecedentes”

CAPITULO III

Antecedentes

La teoria que aqui se aplica es conociday se encuentra ampliamente discutida en muchas referencias,
por lo que nosotros nos limitaremos a hacer en este escrito, un pequefio resumen de los aspectos que
consideramos mé&s importantes y que nos apoyaron en la realizacion de este trabajo. Lo que
mostraremos a continuacion lo resumimos basicamente de dos libros que son muy Utiles en esta
area, a saber [1] y [2].

En 1977 el premio Nobel en fisica Philip Anderson intentd definir un sélido como: “una red regular
de 4tomos que tienen, en buena aproximacion, y que tienen una simetria traslacional bajo algunos
de los grupos espaciales”. Esta es sin duda una de las mejores definiciones de esos solidos que
conocemos como soélidos cristalinos o cristales. En términos muy generales se llama Fisica del

Estado Sélido a la parte de la fisica que estudia los cristales y sus fases.

Las propiedades fisicas de los sélidos se deben a sus estructuras a nivel atdbmico. Tomemos como
ejemplo dos solidos parecidos, el cuarzo (en su forma cristalina) y el conocido como vidrio o
también, vidrio de ventana, cuyo elemento principal en su composicion en ambos casos es el didxido
de silicio o silice, SiO2, donde los atomos de Si y de O estan en proporcién 1:2. Ahora bien, en el
cristal los atomos se disponen ordenadamente de forma que, si se conoce la posicion de un d&tomo
de Si (o de O), se puede conocer la posicion de todos los demas. Se dice entonces que existe
invariancia traslacional, que dota al cristal de un tipo de orden llamado de largo alcance. En el
vidrio, los &tomos de Si y de O (también en proporcion 1:2) no se disponen de forma regular, por lo
tanto, dada la posicion de un atomo (de Si o de O) sélo es posible indicar aproximadamente cuantos
atomos y de qué tipo estan préximos a él, pero la prediccién no se puede extender a todo el volumen
[2,13].

Es decir, existe una diferencia clara entre lo que se entiende por un cristal y por un vidrio, siendo el
primero de estos, 1o que representa el tema principal de nuestro trabajo.

Con este ejemplo podemos entonces decir que un cristal tiene una estructura tal, que si se tiene una
red regular que se extiende ordenadamente en las tres dimensiones, veremos que en cada punto de
la red se encuentra un atomo, los cuales pueden ser de un mismo elemento o de varios. A esta red

vista en dos dimensiones se le llama, base [2].
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Podemos decir entonces que un cristal tiene una estructura tal que si se tiene una red regular que se
extiende en las tres dimensiones, veremos que a cada punto de la red se encuentra un atomo, los
cuales pueden ser de un mismo elemento o de varios. A esta red vista en dos dimensiones se le llama

base.

Estructura cristalina Estructura del vidrio

Figura 1. Diferencia de estructura entre un cuarzo y un vidrio.

Cristales

Los cristales son solidos con una estructura ordenada y repetitiva a nivel atdmico lo que les confiere
propiedades fisicas y quimicas particulares. Un cristal se define por su estructura tridimensional, en la cual
los atomos, iones 0 moléculas se organizan en una red regular y periédica. Este arreglo ordenado da lugar a
caras planas y angulos precisos entre ellas, creando una forma definida y geométrica. “El caracter geométrico
sumamente regular de los cristales y la forma en que éstos crecen sugiere que los &tomos dentro de ellos estan

bien ordenados y arreglados simétricamente.” [1,2,12]

Esto quiere decir que los cristales ideales tienen algunas caracteristicas Unicas, que es necesario

comprender para poder entender mas adelante otros conceptos fundamentales, como las siguientes:

1.- Es infinito, se propaga sin fin en todas las direcciones del espacio, manteniendo un patron de

gran alcance.

2.- Es quimicamente constante, cuando se refiere a un elemento en estado sélido, esto implica su

pureza absoluta; en el caso de un compuesto, denota una estequiometria completamente precisa.

3.- Es estructuralmente uniforme, cada a&tomo ocupa las posiciones determinadas por las operaciones

de simetria, sin presencia de a&tomos en ubicaciones no apropiadas ni ausencia de ninguno.
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Los cristales se destacan por su transparencia, dureza y capacidad de reflejar la luz de manera
caracteristica. Su estructura interna determina las propiedades fisicas y quimicas del material, y a
través de la cristalografia, se revela un mundo invisible de la estructura atdmica que nos ayuda a

comprender la naturaleza de la materia.

La simetria es una propiedad fundamental de los cristales ya que, como se menciono6 anteriormente,
para ser considerado cristal, una de sus caracteristicas es que es una estructura ordenada y repetitiva
a nivel atémico, por lo que, mediante operaciones de simetria, les permite alinearse con su propia
estructura como resultado de ciertas transformaciones geométricas llamadas operaciones de
simetria, de las cudles, las mas comunes son isométricas y se ven limitadas a la rotacion, reflexion

y a la traslacion.

Cristalografia

La cristalografia es una disciplina cientifica que se enfoca en el estudio de la estructura atdmica y
molecular de los cristales. La cristalografia nos brinda una vision detallada de la simetria, la
disposicion espacial y las interacciones en la estructura cristalina, o que nos permite comprender
mejor las propiedades fisicas y quimicas de los materiales. La cristalografia tiene una amplia gama
de aplicaciones en diversos campos cientificos y tecnoldgicos. En la quimica, la cristalografia
permite comprender las estructuras moleculares y las interacciones entre los atomos, lo que es
fundamental para el disefio de nuevos compuestos quimicos y farmacos. En la fisica de materiales,
la cristalografia es esencial para el desarrollo de materiales con propiedades especificas, como

metales mas resistentes o materiales semiconductores para dispositivos electrdnicos.

Grupos Cristalogrdficos y Redes de Bravais

La mayoria de los solidos son de naturaleza policristalina, lo que implica que estan formados por
numerosos cristales pequerios que se disponen de manera compacta y con orientaciones aleatorias.
En condiciones especificas de temperatura y presion, es posible provocar una reorganizacion
ordenada de los atomos de estos cristales pequefios, dando lugar a la formacion de un unico

monocristal.
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La diferencia entre los diversos tipos de solidos radica en el orden casi perfecto de los atomos que
los constituyen. Este orden proviene de una unidad estructural fundamental que se repite

periddicamente en todo el volumen del monocristal.

En cada cristal, podemos identificar unidades estructurales equivalentes que se caracterizan por
ciertos parametros. Estas unidades, al repetirse sin superponerse, recrearian exactamente el cristal

en su totalidad.

La clasificacion de los sélidos cristalinos se basa en estas unidades, y junto con otros elementos, nos

permite categorizarlos en uno de los 230 grupos espaciales cristalograficos existentes.

Estas unidades estructurales son denominadas celdas unitarias, y se les llama celdas unitarias
primitivas si encierran el volumen mas pequefio definible dentro de la red o arreglo espacial de

puntos.

Los parametros utilizados para definir una celda unitaria se conocen como vectores base. Estos

vectores deben ser linealmente independientes vy se relacionan con angulos especificos que describen

la asimetria de la red. La siguiente imagen muestra los vectores base con sus respectivos angulos

correspondientes:

b 4

Figura 2. Parametros reticulares.
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Como se puede observar en la Figura 2 los vectores a, b y ¢ corresponden a las longitudes de las
aristas y también corresponden a ejes de coordenada X, y, z respectivamente. Con respecto a los
angulos, se puede apreciar que el angulo a corresponde al &ngulo entre las aristas ay b, el &ngulo B
entre las aristas b y c y finalmente el &ngulo y entre las aristas a 'y c.

La condicién fundamental es que un vector G que apunta a cualquier punto de la red pueda

expresarse en terminos de maltiplos enteros de estos vectores, es decir:
thl = hC_l) + kb + ZE

donde h, k'y I son enteros positivos o negativos conocidos como indices de Miller que veremos méas
adelante. Si este sistema de ejes y sus vectores pueden ser desplazados y ajustados en todos los
puntos de la red, estamos tratando con un monocristal. Si solo pueden ser trasladados y ajustados en

puntos especificos, se trata de un solido policristalino.

Matematicamente, se ha demostrado que existen solo 14 combinaciones posibles para organizar los
puntos en las redes espaciales, conocidas como las 14 redes de Bravais. Cada una de estas redes
aseguran que cada punto en la red esté rodeado por un patron de puntos idénticos al observado en

cualquier otro punto de la misma red.

Tenemos que las secuencias de apilamientos de planos permiten describir redes cristalinas, la forma
mas elegante y util de estudiarlas consiste en utilizar las herramientas algebraicas para especificar

un grupo de traslacion. Pensemos en una interseccion en la red como la mostrada en la Figura 2, a

partir de ahi, consideremos tres vectores x = @;y = b;z=2¢, que van de un punto u origen hasta
la siguiente interseccion en cada una de las tres direcciones. Estos tres vectores pueden definir en el
espacio un paralelepipedo al cual llamaremos celda unidad. Se conoce entonces como red directa a
la repeticion periddica de la celda unidad en las tres direcciones del espacio. Las celdas unidad se

suelen describir geométricamente mediante los Ilamados, parametros reticulares, que son las
longitudes de los vectores basicos {&, b, E} y los angulos que estos vectores forman entre los vértices,
definidos por convenio como se muestran en la Figura 2.

La eleccion de los tres vectores no es Unica, y la terna puede generar un namero infinito de formas,

lo cual significa que la celda unidad para una red dada tampoco es Unica. Pero dado que nosotros
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escogimos como nuestro sistema de simetria a la traslacion, entonces podemos escoger aquellas
estructuras que contengan entre sus simetrias a la traslacion de la red directa. Esta condicidn nos
lleva a que el numero de posibles celdas unidad tridimensionales sea exactamente catorce, las cuales
se agrupan en siete grupos llamados sistemas cristalinos.

Este grupo de sistemas cristalinos se les conoce como redes de Bravais y a continuacion se muestran
en la Tabla 1.

En tres dimensiones existen 14 estructuras posibles, las de mayor simetria son las cubicas, las cuales
se caracterizan porque sus tres aristas tienen igual longitud y son mutuamente perpendiculares.
Contamos tres tipos de estructuras cubicas, la cubica simple o primitiva (P), la cibica centrada en
el interior o bbc (1), y la cubica centrada en las caras o fcc (F).

El segundo sistema maés simétrico es el tetragonal, donde las aristas siguen siendo perpendiculares,
pero una de ellas con diferente longitud, y existen dos tipos de estructuras, una primitiva (P) y una
centrada en el interior (1).

El tercer sistema cristalino es el ortorrombico que se caracteriza por tener vectores basicos
mutuamente perpendiculares, pero de distinta longitud. Existen cuatro tipos, primitiva (P), centrada
en el interior (1), centrada en las caras (F) y centrada en dos caras paralelas entre si (C).

El cuarto sistema se Ilama monoclinico, y se puede ver como un sistema ortorrombico distorsionado
en uno de sus angulos rectos del paralelepipedo, y existen dos tipos, primitiva (P) y centrado en dos
caras (C).

El quinto sistema y el de menor simetria es el triclinico, que s6lo admite estructuras tipo (P).

El sexto sistema se llama trigonal, compatible solo con una celda primitiva que se puede visualizar
como una cubica estirada por una de sus diagonales, también Ilamada estructura romboédrica o tipo
(R).

Finalmente, el séptimo sistema es el que se puede obtener de la cibica mediante distorsiones y que

se conoce como hexagonal, y solamente existe como primitiva (P).
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Sistema

Cristalino

Triclinico

Trigonal

Hexagonal

Monoclinico

Tetragonal

Cubico

Ortorrémbico

Caracteristicas

de las Celdas

Unitarias

oFPFY

atb#c

(a=B=) # 90°

a=b=c

o=p = 90°;
v=120°

a=b#c
o= = 90°;

y#120°

atb#c
(a=B=y) =90°

a=b#c

o=p=y = 90°

a=b=c

a=p=y = 90°

aZb#c

Primitiva

0*

b

C
d

d
d

C

b

Redes de Bravais

Centrada en

la base

b

Centrada en el

cuerpo

Q)

Tabla 1. Sistemas cristalinos, Redes de Bravais.

Centrada en las

caras

Q)
\
»
I\
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Las redes de Bravais son una disposicion periodica de puntos en el espacio, la base es el conjunto
de atomos o moléculas que se colocan en cada punto de la red, y la estructura cristalina es la

combinacion de la red y la base que se repite en todo el cristal.

La presencia de ciertas operaciones de simetria en el grupo espacial de un cristal hace que los
factores de estructura se anulen sisteméaticamente para algunas reflexiones. En ese caso no se observa
intensidad difractada a lo largo de direcciones del espacio reciproco predichas por las ecuaciones de
Laue (2). Estas extinciones sistematicas surgen cuando se utilizan celdas multiples para describir la
red directa del cristal; en ese caso, las extinciones sistematicas afectan a vectores Gnw distribuidos
por todo el volumen del cristal. También surgen cuando existen operaciones de simetria no
puntuales, aunque en ese caso las reflexiones ausentes estan restringidas a un plano o a una direccion
del espacio reciproco. Las extinciones sistematicas permiten distinguir si una operacion esta o no

presente en el grupo espacial del cristal y, por tanto, contribuyen a identificarlo.

Elemento de Simetria Condicion de Extincién

ninguna
h+k+l = 2p+1
k+l=2p+1
h+l = 2p+1
h+k = 2p+1
h, k, | con distinta paridad
h-k+l = 3p

MO @ > -0

Tabla 2. Puntos de extincion en el patrén de difraccion.
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Indices de Miller

Consideremos ahora un plano reticular que corta a los ejes definidos por los vectores basicos en tres
puntos, A, By C, con coordenadas (r,0,0), (0, m,0) y (0,0,s) respectivamente, dando lugar a la regién
indicada en la figura siguiente.

Figura 3. Plano reticular

Sean entonces:

1
h==;k=—; |l == (1)

r

de donde obtendremos nameros enteros sin divisor comun. Entonces el plano reticular en cuestion
se etiqueta como (h, k, I), llamados los indices de Miller. La ventaja del uso de la notacion de Miller
reside en que, con ella, y sobre todo en los sistemas cubicos, resulta muy fécil evidenciar las

simetrias del cristal.

Hay que hacer notar que la region marcada en la Figura 3 por el triangulo ABC no representa un
unico plano, sino una familia de planos reticulares entre si. Por extension, se asignan los mismos
indices de Miller (hkl) a todos los planos de esta familia. Dependiendo del valor de r, m 0 s, los

indices de Miller pueden ser positivos 0 negativos.

Entonces, si la construccion de un solido en la red directa puede describirse por su simetria de

traslacion en el espacio real, con lo cual se obtiene una estructura cristalina, cuyas propiedades
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fisicas pueden tomar valores iguales en ciertos puntos para conformar dicha red, entonces, también
podemos construir una segunda red llamada red reciproca, definida en el espacio de Fourier. Esta
nueva red asociada a una red directa serd entonces también una red de Bravais y sus simetrias

guardan ciertas correspondencias.

~a
Figura 4. Sélido como una familia de planos.

Consideremos un s6lido como el que se muestra en la Figura 4, este s6lido podemos representarlo
como una familia de planos paralelos entre si e identificarlos por indices de Miller (h, k, I) separados
una distancia dnw Yy orientados por un vector normal a ellos nny. De aqui que, para cada familia de

planos se define un vector g, tal que:

2T

|(_jhkl| = - (2)

dnki

Puesto que dnx es una distancia, estos vectores no estan definidos en el espacio real, sino en el
espacio de vectores de onda o espacio de Fourier, que en el contexto de la Fisica del estado Sélido

se le llama espacio reciproco.

Hay que hacer notar que la region marcada en la Figura 3 por el triangulo ABC no representa un
plano Unico, sino una familia de planos reticulares entre si. Por extensidn, se asignan los mismos
indices de Miller (hkl) a todos los planos de esta familia. De pendiendo del valor de r, m 0 s, los
indices de Miller pueden ser positivos o negativos. [2,11]

1.- Planos Cristalinos: Los indices de Miller de un plano cristalino se representan generalmente

como (hkl), donde "h," "k™" y "I" son nimeros enteros que se obtienen a partir de las intersecciones
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del plano con los ejes de coordenadas del sistema cristalino. Estos numeros se normalizan para

asegurarse de que sean proporcionales y expresen la relacion entre los planos de manera clara.

2.- Direcciones Cristalinas: Los indices de Miller para direcciones cristalinas se representan

generalmente como [uvw], donde "u,” "v" y "w" son numeros enteros que describen la orientacion
de la direccion en el cristal. Estos numeros también se normalizan para garantizar una descripcion

claray proporcional de la direccion.

Los indices de Miller son especialmente Gtiles para describir la estructura cristalina de un material
de manera precisa y comprensible. Ayudan a los cristalografos a comunicar y entender la orientacién
de los planos y las direcciones en un cristal, lo que es esencial en la determinacién de estructuras
cristalinas y en la interpretacion de datos de difraccion de rayos X y otras técnicas de caracterizacion

de materiales.
Para encontrar los indices de Miller de un plano cualquiera se procede en la siguiente forma:

1.- Elijase un origen conveniente para el sistema de ejes cristalogréaficos asociados a los vectores
base, y encuéntrense las intersecciones (X, Y, z) del plano en cuestidn de estos ejes.

2.- Dividase estas intersecciones entre los parametros a, b, ¢ respectivos de la red, lo que dara tres

nameros enteros x/a, y/b, z/c.

3.- Obténganse los reciprocos de estos numeros y redldzcanse tomando el minimo comuin
denominador de estas fracciones reciprocas y multiplicandolas, por el mismo, al mas pequefio
sistema de tres numeros h, k, I, que guarden las mismas razones entre si, que las fracciones reciprocas

anteriores.

4.- Estos tres nameros (h, k, ) son los indices de Miller.




CAPITULO IlI: “Difraccién de Rayos X y HTEM”

Difraccion de Rayos X y HTEM

Una de las principales herramientas que existen para estudiar y analizar un cristal es la difraccion y
en particular, la difraccién de electrones. De aqui, que uno de los instrumentos més utilizados para
el estudio de los cristales es el Microscopio Electronico de Transmision [12].

Un esquema de uno de estos instrumentos se presenta en la Figura 5. Con este microscopio es posible
obtener iméagenes con resoluciones (separacion punto a punto) de hasta 1A lo cual permite darnos
una buena idea de la estructura de un cristal. Sin embargo, también es posible observar con mucha
precision el patron de difraccion que forma al infinito un &rea selecta de la muestra. Debido a que el
patron de difraccidn de un objeto es Unico, es decir, no existen dos iguales [8], resulta ser una forma
sumamente interesante de estudiar los cristales ya que nos permite identificar los planos cristalinos
del material que estamos observando. Esta identificacion es posible hacerla analizando con mucho
cuidado algunos de los puntos que se observan en el patrén de difraccion, por lo que, en una buena

medida, este seria el objetivo principal de nuestro trabajo.

Imaging mode Diffraction mode

* Electron Gun
/\ / \

System of condenser lenses
Condenser aperture

Specimen

Objective lens

In back focal plane of o
Objective lens o' Objective aperture /

In image plane of
Selected area aperture nimogs plens cf

™= Objective lens
Intermediate lens

(strength changes between two regimes)

Projector lens

Screen
Image Diffraction pattern

Figura 5. Microscopio electrdnico de transmision.

Para entender mejor nuestra tarea, recordemos que la luz se puede estudiar indistintamente en su
forma ondulatoria, es decir, por ondas electromagnéticas como los rayos X, o en su forma
corpusculas, es decir por particulas como fotones, electrones, neutrones, etc. En nuestro caso
particular, nos es de gran utilidad el hecho de que existen bases de datos que describen
cristalograficamente (distancia del punto al centro del patron, y plano {hkl} de origen) el origen de
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los puntos que aparecen en un patrén de difraccion obtenidos con Rayos X, por lo general, con una
fuente de CuKal y una longitud de onda de A =1.540598 A de practicamente todos los elementos
quimicos y de una gran cantidad de materiales derivados de los mismos. Mas adelante (pagina 27)
indicamos cual es la importancia para nosotros tener acceso a estas bases datos, ya que representan
un punto de partida para nuestros célculos, s6lo que con una A =2.51 A

¢Pero qué se entiende por patron de difraccion? Se entiende por difraccion al fenémeno que ocurre
cuando una onda o particula se ve obstruida, desviada o deformada parcialmente por un objeto en
su trayectoria [8]. Se puede decir que un patrén de difraccion es un patrén de interferencia, es decir,
cuando dos ondas que se desplazan en la misma direccién en el espacio se encuentran, ocurre que,
por la naturaleza de sus componentes, se suman o se restan alterando la intensidad de la onda
resultante en diferentes puntos del plano donde se observe.

Cuando la intensidad de la onda resultante crece decimos que tenemos interferencia constructiva, y
cuando la intensidad de la onda resultante disminuye, decimos que tenemos interferencia
destructiva.

Dado que estamos considerando que un cristal es una red reticular, nuestro patron de difraccion
obtenido por este método estara compuesto por maximos y minimos de intensidad luminosa,
geométricamente distribuidos acorde a la distribucidon de los atomos en el cristal. El patron de
difraccién al igual que en un patron de interferencia siempre tendra un punto central que resalta por
ser el de maxima intensidad, y que es el punto donde inciden todos los haces o particulas que no son

desviadas durante su viaje a traves del cristal.

' Haz de electrones

/%] cristal \

\ Haz
‘-.._m'ﬂacrado

\
Ay
X
\
\
\
\
Diagrama Haz A\

de difraccion transmitido “.,‘

de electrones ' \

/[ Pantalla <=— R —*

Ll -

. .
S/ . L)
/ F .

Pelicula fotogrifica .

Figura 6. Formacion de un patron de difraccion por una rejilla'y por un cristal.
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El resultado sobre la onda o particula se puede observar desde dos puntos de vista diferentes [8]:
1.- Aquella donde tanto el plano de la fuente como el plano de la imagen se encuentran a una
distancia infinita del objeto que provoca la difraccion. Esta se conoce como difraccion de
Fraunhofer.

2.- Aquella donde el plano de la fuente o el plano de la imagen 0 ambos se encuentran a una distancia

finita del objeto que provoca la difraccion. Esta se conoce como difraccion de Fresnel.

Dado que nos encontramos trabajando con las imagenes producidas con un microscopio electrénico
de transmision, los patrones de difraccion se forman al infinito, es decir, difraccion de Fraunhofer,
pero con ayuda de los sistemas de lentes en el microscopio podemos transformarla en una difraccion

de Fresnel y tener una imagen de estos patrones en el plano imagen del microscopio.

Otra forma de hacerlo es trabajar con la imagen de alta resolucion que forma el microscopio
electronico de una zona muy pequefia de la muestra. Afortunadamente hoy en dia es muy facil
obtener estas imagenes en forma digital, la cual se encuentra representada como una matriz de (nxm)
elementos. Si a esta matriz le aplicamos una transformada rapida de Fourier (FFT) equivale a hacer
lo que produce el microscopio al formar el patron de difraccion [8,12].

Evidentemente existe una gran diferencia entre el patron generado directamente del objeto en tres
dimensiones que el obtenido de una imagen en dos dimensiones, y esta diferencia se encuentra en
el nimero de puntos que podemos observar en cada caso. Sin embargo, este Ultimo resulta ser de
mucha mas utilidad ya que el primero, es el resultado de una zona muy grande en la muestra
comparado con el tamarfio de la zona de la muestra que se toma en la segunda opcién, es decir, es

muy selectiva.

Es entonces que, a través de la difraccion, se revela la arquitectura interna de los cristales y se abre
una ventana al mundo de la Cristalografia (ciencia que se encarga de estudiar a los cristales) y que

es tema fundamental de nuestro trabajo.
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Observemos ahora la Figura 7, del circulo arriba a la derecha podemos observar una red de planos
paralelos separados una distancia d (pensemos en un sélido como el de la Figura 3). Consideremos
también un haz de electrones que incide sobre el plano superior de la red en un punto O’ a un angulo
6 con respecto a la normal N en ese punto. Como se observa, el haz debera salir difractado en la
direccién 26 y si consideramos un circulo de radio 1/A y medimos la separacion que habria entre la
prolongacion del haz incidente y el haz difractado y su interseccion con el circulo, O’ y P”’

respectivamente podemos deducir que [1]:

nl=2d sing (3)

Figura 7. Esquema geométrico de la difraccion en un cristal.

que es la conocida Ley de Bragg, donde n es un nimero entero. Si en la ecuacion (3) hacemos n=1

entonces:
=1 _ 9 (L)
d —d—Z(l)smq 4

donde d* se conoce como la distancia interplanar de la red en el espacio reciproco y se relaciona

con la ecuacion (2) que vimos antes. Entonces podemos decir que dj,; = 1/dpi; €S un vector
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perpendicular al plano (hkl) e inversamente proporcional a la distancia interplanar en espacio real

dhkl-
Si observamos la Figura 8, podemos entonces decir que los parametros de la red los podemos ver

como: digp = a; dg19 = b y dgoy = C.

Figura 8. Parametros de la red real.

La esfera que hemos construido alrededor del punto O’ se le conoce como esfera de Ewald, la cual
nos ayuda a interpretar mejor los patrones de difraccion que se forman en un plano normal al haz
incidente que viaja sobre OO’ en la figura. El rayo difractado viaja a lo largo de la direccion O’P’ y

forma un spot sobre el plano imagen en P.

Finalmente, en microscopia electronica la distancia L=0OO’ es conocida como la longitud de cAmara,
y la longitud de onda A esta dada por el voltaje que tiene el haz de acuerdo con la ecuacion:
12.236

1=2228 (s

donde V es el voltaje en KV. Como podemos ver en la ecuacién (3) la longitud de onda juega un
papel sumamente importante en la formacion de los patrones de difraccion, por lo que el valor de
esta variable tiene que estar bien definida para poder hacer nuestros calculos.

Veamos ahora la Figura 9, en ella se hace un diagrama reticular con tamafios de reticula (a* X b*),
de un patrén de difraccion en un plano y donde seleccionamos el punto O como el spot central.
Consideremos que tenemos tres spots, uno con coordenadas (a*, 0), otro en (0, b*) y un tercero en
(a*,b").
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La forma de analizar este patron de difraccion puede ser de la siguiente manera:

a) Obtener las distancias desde O a cada spot, es decir obtener D1/2, D2/2 y D3/3 los cuales
corresponden a las distancias d* que queremos conocer.
b) Obtener los &ngulos @4, @, , @5 entre los tres vectores reciprocos lo cual equivale a tener los

angulos entre los planos que estamos tratando de indentificar.

Figura 9. Diagrama en un espacio reciproco [1].

Suponiendo que tenemos una idea del material del cual es nuestro cristal, podemos entonces con la

informacion hasta ahora obtenida, calcular las distancias y los angulos procediendo de la siguiente
manera:

a) Comparar los valores de las distancias convertidas a espacio real y en las unidades

adecuadas, con otros valores ya reportados para dicho material (por ejemplo, las tablas de

Rayos X), lo cual nos da como punto de partida la familia de planos {hkl} de posibles

soluciones.

b) Con las tres familias de planos, calcular todos los posibles angulos entre ellos hasta obtener

los mas cercanos a los medidos anteriormente.

Este proceso es un poco complicado por la multiplicidad de planos involucrados en este calculo y

los posibles errores al hacer las mediciones de las distancias o de los angulos. Sin embargo, al
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considerar los angulos como indicador de una posible solucién, el namero de posibles planos que

cumplan con el requisito de los angulos el error disminuye considerablemente.

Para refinar mas la seleccion de posibles soluciones, consideramos lo que en cristalografia se llama
zona, es decir, a un conjunto de planos reticulares cuyas intersecciones son paralelas entre si. La
normal a estos planos se llama eje de zona. Teniendo en cuenta la orientacion de los vectores de la
red reciproca con respecto a los planos reticulares del espacio directo, se puede demostrar que la
familia de planos {hkl} tienen como vector normal al vector [uvw] Ilamado eje de zona [1], de donde
es claro que entonces, cada plano deberd cumplir que:

hu+kv+lw=0. (6)

Por su parte, el eje de zona esta definido por dos familias de planos, digamos {hikili} y {hokal2}

por:

[uvw] = {hyk,11} X {hyk, 15}

u = Kkilz - kals
v=lh-bhy (7
w = hikz - hok

Asi entonces, si ya encontramos las condiciones necesarias para identificar a dos de los posibles

planos, entonces podemos agregar una tercera familia de planos {hsksls} ya que:

d; = di + d5 (8)

h3=h1+h2, k3=k1+k2, 13=11+lz

Lo cual nos lleva a que se tenga que cumplir con la siguiente condicion [1]:
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h3 = mhl + nhz
k3 = mk1 + nkz (9)

l3 = mll + nlz

Donde m y n son dos enteros (con igual o diferente signo) y que se convierte en nuestra condicion
mas importante para saber si tenemos o0 no una solucion valida.
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CAPITULO IV

Indexacion de patrones de difraccién

Algoritmo

Nos ocuparemos en indexar los patrones de difraccion a partir de la posicion espacial de tres puntos
del patrén de difraccion (spots) con respecto al spot central, y de los datos conocidos en alguna de
las tablas de Rayos X que existen en la literatura, ya que es fundamental tener una idea del material
del que proviene el patron de difraccion. El programa supone que los valores de (X, y) que se
proporcionan como datos, ya estan en la escala adecuada.

Los principales pasos que se siguieron para la elaboracion de este programa se observan en el
diagrama de bloques que se muestra en la Figura 9, el cual se basa en su totalidad en la teoria y las
recomendaciones que resumimos en el capitulo de antecedentes en este trabajo.

Es importante indicar que este programa fue pensando, siguiendo una rutina ya establecida en
aquellos usuarios que tienen la posibilidad de usar un microscopio electronico de transmision para
obtener los patrones de difraccion o en su defecto, lo que harian si lo que tienen es una imagen en
alta resolucion (HREM) en forma digital de una zona de la muestra que les interesa analizar, y de
donde se puede obtener una FTT para obtener el patron de difraccion correspondiente.

Existen varias formas de obtener los datos que se requieren a partir del patron de difraccion; nos
referimos a las coordenadas espaciales donde se encuentran los spots y el tamafio de los angulos.
Algunos lo hacen midiendo directamente sobre una imagen del patron de difraccion impresa en
papel, pero teniendo cuidado de escalar sus medidas en base a la longitud de camara (L) y la longitud
de onda (1) con la que trabaja el microscopio (lo cual depende del voltaje de trabajo).

En nuestro caso, el grupo con el que colaboramos en este proyecto cuenta con un software (existen
otros) que es una de las herramientas con la que cuenta su microscopio electronico marca JEOL, se
trata del paquete DigitalMicrograph 3.4 [9], el cual nos ayuda no solo a desplegar en pantalla nuestra
imagenes digitales obtenidas en el microscopio electronico ya escaladas, sino que permite hacer
mediciones de distancias y &ngulos con gran precision, asi como realizar algunos calculos tales como
obtener la FFT de un 4rea (de 64x64, 128x128 o 256x256 pixeles) selecta de una imagen, aplicar

filtros digitales, encontrar puntos de maxima intensidad, etc.
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Aun con estos paquetes, las medidas de distancias y angulos no estan exentas de errores, ya que todo
depende de la posicion del cursor cuya seleccion depende solo del usuario, y el cual puede que no
corresponda exactamente a la posicion del maximo de intensidad del spot, que es desde donde se
debe de hacer la medicion. Este posible error serd tomado en cuenta en el bloque 3 para tratar de
corregirlo.

De la Figura 9 siguiente, tenemos:

R 2

Datos entrada .
Calcular d para Se seleccionan los
cada (h, k, 1) en M1 ejes de zona que se
Py (X1.Y9) y M3 y selecciona en;li..lsemngaTair;el
P aquellas que |di- P
Py (.Y de| = dir10
P~|"{_~Y] hpu+ky+lw=0
¥
¥ v
Calcula
* Calcula Mo
d, dy.d3 M = M, + M Salida
813,015 ¥ se calculan las
- = d's de M2
¥
¥
Buscar ladl v d3 ¥
mas proxima en Con M, y M, se Fin
la tabla de rayos calcula 845
Xvtomael tal que
vector (h k1) [8-843y 12l
= ’512 10

h

Formar una matnz
con cada wvector (h,

Se calculan los ejes
k. 1) con sus !

de zona de M1y

combinaciones M3
incluyendo + (W, v, w)
M1 v M3

I e

Figura 9. Diagrama de bloques.
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1.- Lectura de datos de entrada. Los datos de entrada son importantes para el buen funcionamiento

del programa, el cual solicita:

La estructura cristalina con la que se quiere trabajar, eso quiere decir que el usuario debe
saber de antemano cual es la estructura cristalina con la que quiere analizar sus datos,
cuidando que coincida con la que le indica la tabla de Rayos X a usar;

El nombre de la Tabla de rayos X con la que va a trabajar, el programa le dara la opcion de
trabajar con alguna de las ya existentes en la base de datos o crear una nueva. Cada vez que
se introduce una tabla nueva, esta se almacena en un archivo de Excel;

Le pide también el valor méximo para cada elemento del vector (h, k, 1) que se quiere como
solucion, existen valores de varias decenas, sin embargo, algunos especialistas recomiendan
trabajar unicamente con valores menores a 10 asi que el programa deja que ese valor maximo
sea decision del usuario;

La posicion espacial (x, y) de los spots con los que se va a trabajar; y

Finalmente, el nombre del archivo de salida con extension xIs.

De la informacion de la posicion espacial Si=(x;,yi) de tres spots seleccionados por el usuario del

patron de difraccidon que se va analizar, hay que tener cuidado de: 1) que no se consideren entre los

tres spots seleccionados, el punto y su conjugado, recordar que por ejemplo el punto (1,0) es

conjugado del punto (-1,0), es decir, corresponden al mismo spot, y ii) que los datos fueron obtenidos

de una imagen calibrada previamente donde el punto origen (x=0,y=0) corresponde al spot central,

y el cual se reconoce por ser el spot de méxima intensidad.

De la tabla de Rayos X, cuando se crea una tabla nueva, ésta se construye en Excel donde se crea

una matriz de n puntos por 4 columnas donde se encontraran:

(1,1) = (#) Estructura: (1) Cubica; (2) Tetragonal;(3) Ortorrémbica; (4) Hexagonal; (5)
Romboédrica; (6) Monoclinica y (7) Triclinica.

(1,2) = valor del pardmetro de red a;

(1,3) = valor del parametro de red b;

(1,4) = valor del pardmetro de red c;

(2,1) = valor del angulo a;

(2,2) = valor del angulo B;

(2,3) = valor del angulo v;
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- (2,4)=(0) st lared es Primitiva; (1) si la red es centrada en las caras; (2) si la red es centrada
en el cuerpo y; (3) si la red es centrada solo en dos caras paralelas entre si.

A partir de la fila i=3 y hasta i= # de puntos en la tabla de rayos X, se encuentran:

- (i,1) = valor de la distancia en Angstroms [A];
- (1,2)=valor de h;
(1,3) = valor de k;
(1,4) = valor de I;

2.- Calcula distancias y angulos. Comenzamos trabajando en espacio reciproco, por lo que el primer

paso es calcular las distancias d, ., (distancia interplanar) que hay entre el origen (0,0) y la posicion

Si=(x, y) de los spots seleccionados por el usuario. Cada valor es transformado a espacio real y es
escalado a Angstroms [A], entonces ya tenemos las distancias d;.

Conocidas las distancias d;, regresa a espacio reciproco para calcular los dngulos que se forman
entre los vectores S1S3(013) y S2S3(023), el correspondiente entre S;S2(012) se obtiene de la diferencia

entre los dos primeros.

3.- Comparar datos con tablas de Rayos X. El programa toma uno a uno cada valor de d; y lo
compara con las dx de la tabla de rayos X hasta que encuentra la posicion i (i=1 hasta n) donde la
diferencia (dx-d;) es la més cercana o igual a cero. En este caso lo que mas importa es la posicion i.
Para cada d; el programa tomara la familia {hkl} de la posicion i, asi como la familia de la posicion
i-1 y i+1, por lo que, para cada d; se tienen tres familias como posibles soluciones. Esto se hace al
considerar un posible error al colocar el cursor para encontrar las coordenadas (X, y) en el bloque 1.
Puede haber casos donde por la posicidn i, s6lo se pueda agregar una posicion mas, lo cual ocurre

en los extremos de la tabla de rayos X.

4.- Forma matrices con posibles soluciones. De cada familia de vectores {h, k, 1} seleccionadas en
el bloque anterior, se obtienen las permutaciones sin repeticion considerando ambos signos. Lo cual,
en principio, nos da una matriz de 48x3 por cada familia, es decir, una matriz M; de 144x3. Puede
que la posicion i de donde partimos se encuentre entre los primeros o dos tltimos puntos de la tabla
de raros X, en estos casos sOlo se podran tomar dos familias de vectores {h, k, 1} por lo que

terminaremos con una matriz M; de 96x3 para cada d;.

34



CAPITULO IV: “Indexacion de patrones de difraccion”

Es muy comun que existan vectores (hkl) que se repitan durante el proceso, por lo que el programa
ird eliminando los vectores repetidos, por lo que la dimension de las matrices M; podrian ser mas

pequeiias que lo indicado anteriormente.

5.- Calcula las duu y elimina aquellas con un error mayor al 10%. En este bloque, para cada vector
(h, k, 1) en las matrices M1 y M3 se calculara la dni correspondiente de acuerdo con las ecuaciones
que se presentan en el Anexo II. El valor resultante se compara con la d; obtenida en el segundo
bloque, eliminando aquellos vectores donde la diferencia |d; — dyy;| > d;/10. Con esto, las nuevas

matrices se reducen y terminamos con dos nuevas matrices con Ni[ni1,3]y N3[n3,3], respectivamente.

6.- Calcula el angulo (0:3.). Este bloque calcula el angulo que se forma entre los vectores que se
guardaron en las matrices N y N3, cada vector (h, k, 1) de N se combina con cada vector de N3 para
calcular ;3. con ayuda de las ecuaciones que se enlistan en el Anexo II.

Cada ;3. calculado es comparado con el obtenido a partir de los datos de entrada en el segundo
bloque 673, si la diferencia es menor o igual al 10% del valor (en grados) de este tltimo, se almacena
en una nueva matriz junto con los vectores con los que se calculo.

Puede darse el caso que ningn ;3. calculado cumpla con la condicion anterior, con lo cual se
obtendria una matriz vacia. Para evitar eso, el programa automaticamente incrementa la tolerancia
de la diferencia en 0.1 grados, y vuelve hacer los célculos necesarios.

Al final de este bloque terminamos con una matriz de Ni3[n;3,3] donde se almacenaron los vectores

que si cumplieron con la tolerancia.

7.- Calcula el angulo (012c). Se procede de la misma manera que en el bloque 5 pero ahora con la
matriz M» hasta obtener una nueva matriz N[np,3]. Se procede ahora como el bloque 6 con las
matrices N2 y Ni3 de la cual utilizaremos Unicamente la primera columna, la que corresponde a los
vectores (h, k, 1) del spot 1 y que cumplieron hasta ahora con todas las condiciones ya explicadas en
los bloques anteriores. Al final terminaremos con una nueva matriz Ni23[ni23,3], en la cual se
encontraran los vectores (h, k, 1) que representan las posibles soluciones para los tres spots, los dos

angulos encontrados 0,3 y 012, asi como sus diferencias con los dngulos medidos.
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8.- Calcula el eje de zona (u, v, w). Con los datos contenidos en Ni23, se calcula el eje de zona de

acuerdo con las ecuaciones en (7). El resultado se anexa a la matriz para terminar ahora con la matriz

Ni23e[n123,3].

9.- Comprueba que las posibles soluciones estén en el mismo plano. Como se indico en la teoria,
todos los valores que se encuentran en Ni23. pueden considerarse matematicamente posibles
soluciones al problema planteado, sin embargo, pueden diferir entre ellas en el hecho de que no se
encuentren en el mismo plano que define la esfera de Ewald. Para que los vectores de cada fila
puedan ser tomados como posibles soluciones, los tres vectores propuestos deberan cumplir con la

ecuacion (6).

10.- Elimina cuando sea el caso, reflexiones prohibidas. Como vimos anteriormente en la teoria,
puede haber soluciones que se extinguen o como se dice en cristalografia, no estdn permitidas. En
este bloque el programa busca si alguna de las posibles soluciones corresponde a uno de estos casos
de extincion mostrados en la Tabla 2, y por consiguiente las elimina.

De igual manera, en este bloque elimina aquellas posibles soluciones cuyos valores de h, k, 1 sean

mayores a los que solicito el usuario.

11.- Escribe las posibles soluciones.

Diagramas de flujo

Los siguientes diagramas de flujo muestran el proceso del paso a paso de cada seccion del programa
PIPD-II, resaltando las operaciones realizadas y variables globales usadas para almacenar la
informacién. Todos los diagramas estan relacionados y en varios diagramas tenemos un valor de
retorno.

1.- Obtencion de datos: En este primer diagrama se especializa para poder obtener los datos
necesarios para la indexacion de patrones de difraccion, los cudles son las coordenadas/angulo y
distancia de los puntos (puntol, punto2 y punto3) asi como el tipo de estructura que se manejara

para la indexacion.
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listaxy = strsplit(punto1,’,")

x = stradouble(listaxY(1))

y = str2double(listax¥(2))
spots = concatenar(1,spots, x y1)

¥

listaxy = strsplit(punto2,’,")

x = str2double(listaX¥(1))

y = stradouble(listaxY(2})
spots = concatenar(1,spots,[x y])

v

listaXy = strsplit(punte3,’,")

x = str2double(listaX¥(1))

¥ = stradouble(listaxY(2))
spots = concatenar(1,spots,[x y])

bandera == 0

0

dm(1)=10/norm(spots{1,:))
dm(2)=10/norm(spots(2,:))
dm(3)=10/norm(spots(3,:))

!

ppij=dot{spots(1,:),spots(3,:))
ni=norm(spots(1,:))
nj=norm(spots(3,:))
cang=ppij/(ni=nj)
angrm=acos(cang)
ang13=angrm=(57.295)

!

PPij=dot(Spots(2,:),5pots(3,:)
ni=norm(spots(Z,:))
nj=nerm(spots(z,:))

cang=ppij/(ni*nj)
angrm=acos{cang)
ang23=angrm*(57.295)

!

ppij=dot(spots(1,:),spots(2,:))
ni=norm(spots(1,:))
nj=norm(spots(2,:))
«cang=pplj/(ni*nj)
angrm=acos(cang)
ang12=angrm=(57.205)

l

dm(1) = spots(1,1)
dm(2) = spots(2,1)
dm(3) = spots(3,1)

v

ang13 = spots(1,2)
ang23 = spots(2,2)
angl2 = spots(3,2)

m(1),dm(2),dm(3)]

ng12,ang23,ang13]

vdm,vam,spots

Diagrama de flujo 1 “Obtencion de datos”.
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2.- Compara: Este diagrama obtiene las permutaciones de los puntos dando las diferentes

Compara(dm, np,MPlaRx)

dRx=MPlaRx(1:np)
Dmin=2
Dmax=np-1

v

| b=minimo(absoluto{dRx-dm)) |

combinaciones que existen entre los valores h k 1.

b==1
V=MPlaRx(1:3,2:4)
b==2
V=MPlaRx(1:4,2:4)
b==np
W=MPlaRx((np-2):np,2:4)
b==np-1

V=MPlaRx((np-3):np,2:4)

b>1 && b<np

V=MFlaRx((b-1):(b+2),2:4)

y

m=tamafio(V)
MP=[]

P=[perms(x1);perms(x2); perms(x3); perms(x4); perms(x3); perms{x6); perms{x7}; perms(x8)]
MP=concatenar(1,MP,P)

MP

Diagrama de flujo 2 “Compara”.
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3.- Calculad13: Se calcula la distancia de un punto y el origen, y dependiendo del tipo de estructura
con la que se esta trabajando se obtendra su distancia.

Celcules d13(F. L Mabc,dm}

Diagrama de flujo 3 “Calculadl3”
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4.- Calculatetal3: Se calcula el valor de teta entre los puntos 1 y 3, y dependiendo del tipo de
estructura con la que se esta trabajando se obtendra el valor de teta.

Diagrama de flujo 4 “Calculatetal3”.
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5.- Calculad2: Se calcula la distancia entre dos puntos y dependiendo del tipo de estructura con la
que se esta trabajando se obtendra su distancia.

Calculad2(,LMabedim)

e

Diagrama de flujo 5 “Calculad?”.
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6.- Calculatetal2: Se calcula el valor de teta entre los puntos 1 y 2, y dependiendo del tipo de
estructura con la que se esta trabajando se obtendra el valor de teta.

Diagrama de flujo 6 “Calculatetal2”.
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7.- EjeZona: Se calcula las caracteristicas del Eje de Zona con respecto a los puntos dados y se
organizan en una matriz compuesta.

EjeZona(M,mhkl}

L = tamafio(M)
PSL=(1

<>

hi=M(i,1)
k1=M(i,2)
1=M(i,3)
h2=M(i,4)
K2=M(i,5)
12=M(i,6)

h3=M(i,7)
K3=M(i,8)
13=M(i,9)

v

pi=[h1kL,l1]
p2=[hz,k2,1z]
p3=[h3,k3,13]
D1=M(j,10:11)
D2=M(j,12:13)
D3=M(j, 14:15)
A12=M(i,16:17)
A13=M(j,18:19)

v

u=k1¥13-k3*I1
v=11%h3-13%h1
w=h1*k3-h3*k1
EZ=[u,v,w]
EZS=suma(EZ)

u0=uThi+ki+w=I1

VO=UTh2+e=k2+w=12

wl=uTh3+vk3+w=I3
EZ0=[u0 vO w0]
EZS0=sum(EZ0)

<>

EZV=[EZ,p1,D1,p2,D2,p3,03,A12,A13]
PSL=concatenar(1,PSL,EZV)

LL=tamafio(PSL)
PSLF=[]

¢ 4
I1=max(p1)
[2=max(p2)

13=max(p3)

I1<=mhkl && 12<=mhkl && I3<=mhkl

NS=PSL(x,:)
PSLF=concatenar(1,PSLF,NS)

Diagrama de flujo 7 “EjeZona’.
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8.- Main: Programa principal del sistema PIPD-II al ejecutarse el proceso de “Calcular”.

arch_temp
mhk|
tabla
valuecase
nombre
Vall
puntel
punto2
punte3

v

[dm,am, spots] = abtenciondatos{punto1, punto2, punto3,Val1)

X=[spots(1:3)];
Y=[spots(4:6)];

MRX = readmatrix(nombre,'sheet' tabla)
m = tamafio(MRX)
np=m-2

Mabc = MRX(1:2,:)
MPlaRx = MRX(3:m,:

red=Mabc(2,4)
est=Mabc(1,1)

M1=Compara{dm({1),np,MPlaRrx)

L1=tamaiio{M1)

| D1=Calculad13(M1,L1,Mabc,dm(1)) |

MD1=unique{D1, rows','stable"

M3=Compara(dm(3),np,MPlaRrx)
L3=tamafio(M3)
D3=Calculad13(M3,L3,Mabc,dm(3))
MD3=unique(D3,'rows','stable’)

¥

DA13=Calculatetal3(MD1,MD3,Mabc,am(3))
MDA13=unico(DA13,'rows','stable")
LA13=tamafio(MDA13)

¥

MD123=Calculad2(MDA13,LA13,Mabc,dm(2))
LD2=tamafio(MD123)

¥

MDA=Calculateta12(MD123,Mabc,am(2))
DA=unico{MDA,'rows",'stable'}
LDA = tamaiio(DA)

v

FDA=EjeZona(DA,mhki;
LFAD=tamafio{ FDA)

FFDA=Extincion(FDA,LFAD, red;

¥

matel = "salida.xlsx"
escribe(X,Y,FDA, Mabc,dm,am,matel tabla)

Diagrama de flujo 8§ “Main”.
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CAPITULO V: “Desarrollo e implementacién del programa para indexar patrones de difraccion obtenidos a
partir de un microscopio electronico de transmision”

CAPITULOV

Desarrollo e implementacion del programa para indexar patrones de difraccion

obtenidos a partir de un microscopio electronico de transmision

Terminados los diagramas de flujo y después de comprobar que con esos procedimientos se llega a
los resultados esperados respaldados con el material tedrico, se codifican esos diagramas de flujo,
en este caso, el lenguaje de programacion elegido para realizar el programa fue Matlab, porque es
el mejor lenguaje para realizar calculos de precision y ya que el uso de arreglos y matrices para
indexar patrones de difraccion es muy requerido, Matlab al ser un lenguaje de alto nivel y orientado

a objetos, proporciona funciones matematicas, de analisis y de investigacion [11].

Insercion de campos e indexacion

Antes de iniciar el sistema se requiere tener informacion de material a trabajar como lo son los
parametros esenciales como puntos de trabajo, angulos, distancias, y un valor maximo para hkl.
Ademas, se contempla la seleccion del tipo de estructura y la inclusion de un porcentaje de error en

los célculos.

Esta pantalla permite al usuario ingresar los campos requeridos para comenzar el proceso, lo que
incluye la direccion de la ubicacion de la plantilla y el tipo de estructura con el que se va a trabajar
el material. Una vez ingresados estos campos, se presiona el boton de indexar, lo que inicia el
proceso de extraccion de informacion del archivo Excel proporcionado como plantilla. Este proceso
es crucial para obtener los datos necesarios para el calculo y anélisis de la estructura. Durante este
proceso, el sistema extrae los puntos marcados, el tipo de estructura, su nombre y el porcentaje de
error aceptado. Luego, extrae la informacion de las tablas proporcionadas en el Excel del material

elegido y la almacena en memoria.




CAPITULO V: “Desarrollo e implementacién del programa para indexar patrones de difraccion obtenidos a
partir de un microscopio electronico de transmision”

Cdlculos y ordenamiento

Con esta informacion, calcula los angulos y distancias entre los puntos, después, se hacen los
calculos correspondientes al tipo de estructura obtenido, con datos de la tabla de rayos X. Estos
calculos permiten obtener resultados precisos y confiables. Puede que se obtengan datos repetidos,
por lo que se realiza un barrido para eliminar quienes incumplan el sesgo de error o estén duplicados.
Una vez obtenida la informacion definitiva, se ordena segln el sesgo de error, colocando en primer

lugar aquel con el menor porcentaje de error.

Una vez completada la ejecucidn, el sistema creard automéaticamente un archivo de Excel donde se
presentaran los resultados. De esta manera, se facilitara al usuario una visualizacion clara y directa
de los resultados obtenidos. Finalmente, se genera un archivo Excel de salida, que se descarga
automaticamente en el computador y se abre para que el usuario pueda acceder a la informacion de

inmediato. Este archivo contiene los resultados del célculo y analisis.

Sistema de carga y manejo de errores

Durante el proceso, la pantalla muestra un sistema de carga que informa al usuario del estatus del
proceso. En caso de error, se muestra un mensaje indicando que se debe revisar el archivo error.txt,
que contiene una breve descripcion del error causado para su analisis. Esto permite al usuario

identificar y solucionar problemas de manera rapida y eficiente.

El usuario tiene la opcion de cerrar el programa en cualquier momento mediante un botdn,
finalizando el proceso. El funcionamiento de la pantalla es un proceso complejo que requiere

precision y atencion al detalle.




CAPITULO VI: “Resultados (Ejemplo)”

CAPITULO VI

Resultados (Ejemplo)

Hay que recordar que el Programa para Indexar Patrones de Difraccion, PIPD-IlI nos va a
proporcionar soluciones matematicas a las ecuaciones utilizadas, y dado que el sistema de
ecuaciones a resolver es no lineal, entonces nos encontraremos al final con una serie de soluciones,
cada una de las matematicamente validas. Aqui es donde la experiencia y criterio del usuario lo lleva
a seleccionar cual es la mejor solucion para el problema que esta tratando de resolver. Todas las

posibles soluciones se podran ver en el archivo “salida.xls”.

Veamos algunos ejemplos con resultados reales obtenidos con un microscopio electronico de
transmision con aberracion esférica corregida marca JEOL. En todos los casos trabajaremos con una
imagen en alta resolucion (puede verse la escala en el extremo izquierdo inferior de cada imagen),
sobre la cual se ha seleccionado una pequefia zona cuadrada (cuadro rojo) de la cual se obtiene la
FFT. El difractograma obtenido se muestra a la derecha de cada imagen y se indican los tres spots

con los que se realizara la indexacion.

1. Particula de Au, correspondiente a un sistema cubico FCC.

Foto Caso 1. Nanoparticula de Au.




CAPITULO VI: “Resultados (Ejemplo)”

Datos de los spots:

-3.47 -5.92
3.47 -5.72
7.15 0.2

Posibles resultados:

R &, CD E[F G A ULKILM N0 P (8 RIS T [,V W

17_-

2

3 X y d medi 8 medido abc aBy

4 Punto -3.47 -5.92 1.4573 61.619 4.068 89.99878

5 Punto 3.47 -5.72 1.4947 60.359 4.068 89.99878

6 Punto 7.15 0.2 1.3981 121.98 4.068 89.99878

7

8

9

10 Solucion u v w hl k1 11 h2 k2 12 h3 k3 I3 d1 Adl  d2 Ad2  d3 Ad3 61 261 83 263

1 1-4-44 0 2 2 -2 2 0 -2 0-21.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

12 2444 0 2 2 -2 0 2 -2-2 014383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

13 3-44-4 0 22 2 2 0 2 0-21.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

14 4 4 44 0 2 2 2 0 2 2 -2 0 1.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

15 54 4-4 2 02 2-20 0 -2-21.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

16 6 4-4-4 2 0 2 0-2 2 -2 -2 0 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

17 7-4 44 2 02 2 20 0 2-21.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

18 8-4-44 2 02 0 2 2 -2 2 0 1.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

19 9-44-4 2 20 2 0-2 0 -2-21.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

20 100-4 4 4 2 2 0 0 2-2 -2 0-21.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

21 11 4-4-4 2 2 0 2 0 2 0 -2 2 1.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

22 12 4-4 4 2 2 0 0 2 2 -2 0 2 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

23 13-4-4 4 0-2-2 2-2 0 2 0 2 1.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

24 14 4-4 4 0-2-2 2 0-2 2 2 0 1.4383 0.015 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

25 15-4 4-4 0 -2-2 -2 -2 0 -2 0 2 1.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

26 16 4 4 -4 0 -2-2 -2 0-2 -2 2 0 1.4383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

27 | 17 4 4-4 -2 0-2 -2 2 0 0 2 2 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

28 | 18 4-4-4 -2 0-2 0 2-2 2 2 0 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
SR> ZnO | MoS2 = Ce02 @ Au S

Archivo “salida.xlsx” del caso 1.

48



CAPITULO VI: “Resultados (Ejemplo)”

2. Particula de Au, correspondiente a un sistema cubico FCC.

Foto Caso 2. Nanoparticula de Au.

Datos de los spots:

-3.47 -2.45
0 -4.9
3.47 -2.45




CAPITULO VI: “Resultados (Ejemplo)”

Posibles resultados:

A BiiC|Dl EFE|IS|H| B K| E|M N o] P Q R S T U v W
1 Ll
2
3 X y d medi 8 medido ab,c By
4 Puntol -3.47 -2.45 2.3542 54.775 4.068 89.99878
5 Punto: 0 -4.9 2.0408 54.775 4.068 89.99878
6 Punto: 3.47 -2.45 2.3542 109.55 4.068 89.99878
7
8
9
10 Solucion u v w hl k1 11 h2 k2 12 h3 k3 I3 d1 Adl d2 Ad2 d3 Ad3 01 281 63 AB3
11 10-2-2 1 1-1 2 0 0 1 -1 1 23487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
12 2202 1 1-1 0 20 -1 1 1 23487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
13 302 2 1-11 2 00 1 1-1 23487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
14 4-2-2 0 1-11 0 0 2 -1 1 1 2.3487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
15 5-2 0-2-1 11 0 2 0 1 1-1 23487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
16 6 2 0-1 11 0 0 2 1 -1 1 2.3487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
17 7| 2 0 1-1-1 0 0-2 -1 1 -1 2.3487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
18 8-2 0-2 1-1-1 0-2 0 -1 -1 1 2.3487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
19 9-2-2 0-1 1-1 0 0-2 1 -1-1 2.3487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
20 100/ 2/ 2 -1} 1.-1 -2 0 -1 -1 1 2.3487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
21 1 2 2 -1-11 0-20 1 -1-12.3487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
22 12 0-2-2 -1 -1 1 -2 0 0 -1 1 -1 2.3487 0.0055 2.034 0.0055 2.3487 0.0055 54.7349 0.0403 109.4697 0.0806
23 13-4-4 4 0-2-2 2-2 0 2 0 214383 0.019 1438 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
24 14 4-4 4 0-2-2 2 0-2 2 2 0143383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
25 15-4 4-4 0-2-2 -2 -2 0 -2 0 2 14383 0.019 1.438 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
26 16 4 4-4 0 -2-2 -2 0-2 -2 2 0 1.4383 0.019 1.438 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
27 17 4 44 -2 0-2 -2 2 0 2 2 1.4383 0.019 1.438 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
28 18 4-4-4 -2 0-2 0 2-2 2 2 014383 0.019 1.438 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789

ZnO  MoS2 Ce02 Au +

Archivo “salida.xlsx” del caso 2.

3. Particula de Au, correspondiente a un sistema cubico FCC.

Foto Caso 3. Nanoparticula de Au.




CAPITULO VI: “Resultados (Ejemplo)”

Datos de los spots:

047 -8.31
4.08 -5.38
7.69 -3.29

Posibles resultados:

ARl B €D |E|E)6 |:H| 1|43 |'K|'E|M| N (0] P Q R S T U v W
Y —
2 {
3 | X y d medi 6 medido abc a8y
4 | Puntol 0.47 -8.31 1.2014 31.89 4.068 89.9988
5 ‘ Punto: 4.08 -5.8 1.4102 31.71 4.068 89.9988
6 | Punto: 7.69 -3.29 1.1956 63.6 4.068 89.9988
7]
8 |
9

IO?Solucién u v w hlklI1 h2 k2 12 h3 k3 I3 d1 Adl d2 Ad2  d3 Ad3 61 A81 63 763
11‘ 1-8-44 113 0 4 4 -1 3 112265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636

12} 2 48-4 113 4 04 3 -1 11.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
13\ 3844 1 31 0 4 4 -1 1 3 1.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
14} 4-4 4-8 1 31 4 40 3 1-11.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
15\ 54-8-4 3 11 4 04 1-1 3 1.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
16} 6-4 48 3 11 4 40 1 3-11.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
17\ 7-8-4 4 -1-1-3 0-4-4 1 -3-11.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
18} 8 8-4 -1-1-3 -4 0-4 -3 1-11.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
19\ 9 84 4 -1-3-1 0-4-4 1 -1-31.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
20} 10 4 4 -8 -1 -3 -1 -4 -4 0 -3 -1 1 1.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
21‘ 11 4 -8 -4 -3 -1-1 -4 0-4 -1 1-3 1.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
22} 12 4 4 8 -3 -1-1 -4 -4 0 -1 -3 1 1.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
23‘ 13 8 4 1 1-3 0 4-4 -1 3 -1 1.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
24} 14 -4 -8 -4 1 1-3 0-4 3 -1-11.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
25‘ 15-8-4-4 1-31 0-4 4 -1 -1 3 1.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
26} 16 4 8 1i-3| 1 -4 0 3 -1 -1 1.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
27\ 17 4 8 -3 1 1-4 0 4 -1 -1 3 1.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
28 | 18 -4-4-8 -3 11-4 4 0 -1 3-11.2265 0.0251 0.7191 0.0251 1.2265 0.031 31.4817 0.2308 62.9635 0.636
<D ZnO | MoS2 = Ce02 | Au +

Archivo “salida.xlsx” del caso 3.




CAPITULO VI: “Resultados (Ejemplo)”

4. Particula de Oxido de Cerio, CeQ2, sistema cubico FCC.

1 Ce‘O? [110]

Foto Caso 4. Nanoparticula de CeO2.

Datos de los spots:

-3.03 -2.12
-0.15 -3.18
3.03 -1.06




CAPITULO VI: “Resultados (Ejemplo)”

Posibles resultados:

A BCDEFGH I J K LM N 0 P Q R S T U 4 W

1 L]
2
3 b y d medi 8 medido ab,c a,B,y
4 Puntol -3.03 -2.12 2.7042 52.319 5.40972 §9.99878
5 Punto: -0.15 -3.18 3.1412 73.418 5.40972 §9.99878
6 Punto: 3.03 -1.06 3.1152 125.74 5.40972 §9.99878
7
8
9
10 |Solucién u v w hl k1 11 h2 k2 12 h3 k3 13 d1 Adl d2 Ad2 d3 Ad3 g1 AB1 a3 AB3
11 1220 002 1-1 1 1-1-127049 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
12 2-2-2 0 0 0 2 -1 1 1-1 1-127049 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
13 3-20-2 0 20 1 1-1 1-1-1 27049 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
14 4 202 0 2 0-111-1-1 1270495 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
15 502 2 2 00 1 1-1-1 1-1 27049 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
16 6 0-2-2 2 00 1-1 1-1-1 127049 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
17 7-2-2 0 0 0-2 1-1-1 1-1 1 27049 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
18 8 220 0 0-2-1 1-1-1 1 127049 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
19 3 202 0-20 1-1-1 1 1-1 27049 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
20 mom-2 0-2 0-2 0 -1-11-1 1 1 27045 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
21 1 0-2-2 -2 0 0 -1 1-1 1 1-1 27049 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
22 12 0 2 2 -2 0 0 -1-11 1-1 127049 0.0007 3.1233 0.0007 3.1233 0.0081 54.7349 18.6831 125.2627 0.4747
23
24
25
26
27
28

< > ZnO | MoS2 | Ce02 4y +

Archivo “salida.xlsx” del caso 4.




CAPITULO VI:

“Resultados (Ejemplo)”

5. Pelicula de MoS2 correspondiente a un sistema hexagonal.

Datos de los spots:

Posibles resultados:

Foto Caso 5. Pelicula de MoS2.

10 Solucién u v w hl k1 11 h2 k2 12 h3 k3 13 d1

0

or oo o000 owm

oo om

10-110-10
10100 1-1
10-111-10
10-11-2-10
10-112-10
00 110 0-1
00 1-110-1
000 10-11
00 1-1-2 0-1
00 1-120-1
-1 0 1-10 10
-1 0 1-1-1 10
-1 0-100-11
10112 10
10 1-1-2 10
00-11001
00 0-10 1-1
00-11-10 1
MoS2  ce02  Au

Archivo

0 2.7377
0 2.7377
127377
-2 2.7377
2.7377
2.7377
2.7377
2.7377
-2 2.7377
2.7377
2.7377
-1 2.7377
2.7377
2 2.7377
-2 2.7377
0 2.7377
0 2.7377
-1 2.7377

+

o R ow

on

o

Adl

Punto 2

0.0098
0.0098
0.0098
0.0038
0.0098
0.0098
0.0098
0.0098
0.0038
0.0098
0.0098
0.0098
0.0038
0.0098
0.0098
0.0098
0.0038
0.0038

2.528 -2.643 2.7342 120.12

d2

2.7377
2.7377
2.6723
2.501
2.501
2.7377
2.6723
2.7377
2.501
2.501
2.7377
2.6723
2.7377
2.501
2.501
2.7377
2.7377
2.6723

Ad2

0.0098
0.0098
0.0098
0.0038
0.0098
0.0098
0.0098
0.0098
0.0038
0.0098
0.0098
0.0098
0.0038
0.0098
0.0098
0.0098
0.0038
0.0038

d3

2.7377
2.7377
2.6723
2.501
2.501
2.7377
2.6723
2.7377
2.501
2.501
2.7377
2.6723
2.7377
2.501
2.501
2.7377
2.7377
2.6723

Ad3

0.0035
0.0035
0.0619
0.2332
0.2332
0.0035
0.0619
0.0035
0.2332
0.2332
0.0035
0.0619
0.0035
0.2332
0.2332
0.0035
0.0035
0.0619

d medi 8 medido
Punto] -3.563 -0.862 2.7279 59.962
Punto: -1.034 -3.505 2.7365 60.162

a1
59.9992
59.9992
60.7864
58.2108
61.5144
59.9992
60.7864
59.9992
58.2108
61.5144
59.9992
59.1441
59.9992
61.5144
58.2108
59.9992
59.9992
59.1441

abc

3.1612
3.1612
12.299

481

0.1624
0.1624
0.6248
1.9508
1.3528
0.1624
0.6248
0.1624
1.9508
1.3528
0.1624
10175
0.1624
1.3528
1.9508
0.1624
0.1624
1.0175

“salida.xlsx” del caso 3.

B,y
89.99878
89.99878
119.9757

83
119.9984
119.9984
119.2111
121.7868
118.4832
119.9984
119.2111
119.9984
121.7868
118.4832
119.9984
120.8534
119.9984
118.4832
121.7868
119.9984
119.9984
120.8534

0.1257
0.1257
0.9129
1.6627
1.6409
0.1257
0.9129
0.1257
1.6627
1.6409
0.1257
0.7294
0.1257
1.6409
1.6627
0.1257
0.1257
0.72%4



CAPITULO VI: “Resultados (Ejemplo)”

6. Nanoparticula de ZnO de sistema hexagonal

no [12-11
hexagonal
P6_3mc

Foto Caso 6. Nanoparticula de ZnO.

Datos de los spots:

-3.393 -2.106
1.521 -3.696
4.915 -1.58

Posibles resultados:

A BCDEFGH I J] K LM N o P Q R S T u v w

i :-
2
3 x y  dmediBmedido abc  aby
4 Punto -3.39 -2.11 2.5041 80.54 3.2489 89.9988
5 Punto 1.521 -3.7 2502 49.81 3.2489 89.9988
6 Punto 4.915 -1.58 1.937 130.35 5.2049 119.976
7
8
9
10 Solucion u v w hl k1 11 h2 k2 12 h3 k3 13 d1 adi d2 4ad2  d3 4d3 81 4681 83 483
11 10-20-10-1 0 0-3 1 0-224751 0.029 1.735 0.029 1.9105 0.0265 89.9988 68.0754 140.016 9.666
12 2300 0-1-1 0 0-3 0 1-2 24751 0.029 1.735 0.029 1.9105 0.0265 89.9988 68.0754 140.016 9.666
13 3030 10-1 0 0-3 -1 0-224751 0.029 1.735 0.029 1.9105 0.0265 89.9988 68.0754 140.016 9.666
14 4-3 00 0 1-1 0 0-3 0 -1-2 24751 0.029 1.735 0.029 1.9105 0.0265 89.9988 68.0754 140.016 9.666
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28

< > ZnO | MoS2 | CeD2 | Au =

Archivo “salida.xlsx” del caso 6.
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CAPITULO VII

Conclusiones

Una de las herramientas méas poderosas con la que cuenta la microscopia electronica, es la difraccion
de electrones. En el campo de la Ciencia de Materiales la difraccion es usada como una herramienta
standard y su uso ha proporcionado una enorme cantidad de informacion acerca de la estructura de
los materiales.

A cada valor de la distancia interplanar d se le puede asignar un juego (hkl) de valores enteros
Ilamados indices de Miller, dependiendo del tipo de estructura cristalina y su orientacién (uvw) (eje
de zona) respecto al eje optico del instrumento. Identificar los valores del vector que corresponde a
cada punto en un patrén de difraccidn se conoce como indexacién de un patron de difraccion [13].
Cientificos y técnicos trabajando en el ramo de la cristalografia han hecho tablas de las distancias
interplanares d’s para cada elemento y compuesto conocido hasta la fecha. Estas tablas se han
elaborado generalmente usando Tablas de Rayos X y se encuentran publicadas en varias partes, por
ejemplo, las que publica la Unién Internacional de Cristalografia.

Un usuario puede consultar estas tablas y ver si los valores de d calculados corresponden a los que
él esta analizando, y bien podria dar por bueno los valores (hkl) que le proponen como solucién. De
no ser el caso, habra que hacer célculos, pero para la gran mayoria de usuarios, el procedimiento
resulta ser muy tedioso, lento y siempre esta sujeto a errores en las mediciones y los calculos que
hay que hacer, y sélo se simplifican un poco si sabe o se tiene una idea del material del que se trata,
de lo contrario es muy complicado hacer estos calculos.

La bondad del método que nosotros usamos en este trabajo radica principalmente en la confianza en
gue siempre tenemos una idea de qué material estamos analizando, de que nuestros resultados fueron
obtenidos en un HTEM con buena calibracion y la resolucién suficiente para poder hacer nuestras
mediciones. En nuestro caso y con nuestro microscopio, partimos del hecho de qué parametros como
la longitud de onda, definida por el voltaje, es exactamente de 200 KeV lo cual corresponde a una
A=0.00251nm, y a una longitud de camara (véase Figura 6) de L=80mm, y que, los valores de

desenfoque, amplificacion, aberracion esférica (muy importante en los calculos), son todos
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conocidos y fijos; que la platina del porta muestras estd perfectamente perpendicular al haz de
incidencia de la fuente y que la superficie de la muestra es totalmente plana.

Obviamente al hacer estas suposiciones, estamos conscientes que estamos aceptando pequefios
errores, lo que posteriormente deberemos tomar en cuenta en la interpretacion de nuestros
resultados. Y es aqui donde la experiencia del usuario es de gran ayuda, por ejemplo, un experto al
observar el patrén de difraccion lo primero que le vendra a la mente es, si se tiene:

un arreglo cuadrado de puntos, con angulos aparentes entre puntos de 90°, indica que se trata de un
material con estructura cubica u ortorrombica o tetragonal.

un arreglo hexagonal de puntos, con angulos aparentes entre lados de 60°, indica que se trata de un
material con estructura hexagonal o cubica.

un arreglo asimétrico de puntos, indican que se trata de un material con estructura monoclinica o
triclinica.

Sin embargo, la vista puede engafiarnos, los patrones de difraccion se forman en el espacio, dicho
de otra manera, en tres dimensiones, nosotros al s6lo analizar una imagen de dicho patron, lo
hacemos en un plano, es decir, en dos dimensiones.

Por tal razon, para hacer los calculos y el analisis de nuestra imagen, el desarrollo y la implantacion
del programa propuesto, representa un avance significativo para aquellos que basan su trabajo en el
campo de la cristalografia y el estudio de la materia condensada.

Por todo lo anterior, podemos concluir que:
El objetivo principal de disefiar una aplicacion de escritorio amigable, que proporcione soluciones
matematicas basadas en la teoria para la indexacion de patrones de difraccion obtenidos mediante

microscopios electronicos de transmision de alta resolucion [1], ha sido abordado con éxito.

El programa se centra en proporcionar una herramienta versatil y accesible que supera las

limitaciones del que esta en uso actualmente [7].

La portabilidad del software asegura que pueda ser instalado en cualquier maquina de escritorio,
eliminando la dependencia de equipos especificos y promoviendo un acceso mas amplio entre los

investigadores
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El desarrollo en Matlab para la codificacion y para la interfaz grafica ha sido clave para ofrecer una
herramienta eficiente y amigable para los potenciales usuarios ya que es un lenguaje que se utiliza

mucho en problemas que involucran una gran cantidad de matrices y vectores.

Se proporciona un software que agiliza el procedimiento matematico y permite una répida
indexacion de patrones de difraccion, el programa no solo mejora la eficiencia en la investigacion,
sino que también facilita la comparticion de datos y resultados al tener plantillas en Excel ya que es

un programa universal y que todo usuario de un HTEM podria utiliza.

Se incluye un manual que facilita la instalacion y manejo del programa, asi como la interpretacion

de los resultados, el cual se puede ver en Anexo | de este trabajo.

Sabemos que, con el uso, sobre todo por los estudiantes (que son los que lo usaran con mayor
frecuencia), se hara necesario hacerle correcciones, adecuaciones 0 ampliaciones a este programa.
Una recomendacion a futuro es incluir en el sistema una alerta sobre posibles desajustes en el
microscopio electronico, ya que con los calculos adecuados [1], el programa puede ayudar a los
investigadores a identificar y corregir errores de calibracion en el HTEM, lo que aumenta su utilidad.
En resumen, la implantacion de este programa no solo optimiza el analisis de datos en cristalografia,
sino que también ofrece una herramienta flexible y accesible que puede adaptarse y evolucionar con
los avances futuros en la materia. La combinacion de una interfaz intuitiva, la capacidad de operar
en diferentes equipos y el soporte para una amplia gama de estructuras cristalinas representa un
avance significativo para la comunidad cientifica en la Cristalografia, facilitando el trabajo de

investigadores y mejorando la calidad de los resultados obtenidos.
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Anexo I

PIPD — 11

Manual de uso

En este manual se muestran los detalles sobre los pasos a seguir como usuario del programa “PIPD
— II”. El usuario encontrara las caracteristicas de cada seccion del programa y se mostraran los

archivos a usar, imagenes ilustrativas del uso del programa, etc.

Este programa representa una propuesta para resolver el problema de indexar los patrones de
difraccion obtenidos directamente con el microscopio electrénico de transmision o a través de la
FFT (transformada rapida de Fourier) de una zona selecta de una imagen obtenida con un HTEM.
Parte de la teoria para la interpretacion de los patrones de difraccion [1] y se apoya en las tablas de
Rayos X, otorgando al usuario una pequefia lista de posibles soluciones matematicas a partir de los
indices de Miller de los planos analizados y el eje de zona correspondiente, dejando al usuario y a

su experiencia, la seleccion de la mejor o mas apropiada solucion.

Requerimientos

- Computadora con Sistema Operativo Windows 10 o superior / MacOS Monterey.
- Procesador Core i3/AMD FX 2.4 [GHZz] o superior.

- Memoria RAM de 4 [GB].

- 10 GB de espacio disponible de almacenamiento.

- Runtime R2022b (9.13) o superior de MATLAB.

- Descompresor de archivos RAR/ZIP.

- Tablas de Rayos X (archivo descargable).

INSTALACION

Si al tratar de cargar los archivos de este programa no le aparecen en la pantalla en forma de libros
apilados, sino aparecen como un archivo que no permite su lectura, entonces, debera usar WinRAR
para poder descomprimir el archivo.




Anexo |: “INSTALACION”

Instalacion de WinRAR

Para poder instalar WinRAR es necesario ir a la pagina: https://www.winrar.es/descargas, para
posteriormente dar clic en el recuadro verde que dice “Descargue WinRAR ahora”.

RARLAB"
ﬁ i ®
In Mi cuenta | ¢ Quienes somos ? | Contactar

Inicio Descargas Comprar Soporte Naticias Buscar i

\ Descarga gratuita recomendada Descargay

Descarga recomendada
. N vo: Wi W WinRAR
Descargue WinRAR ahora Su sistema operativo: Windows 10 x64
WIinRAR 6.24 para Windows x64 N Sus idiomas preferidos:  Espaiiol, Inglés Temas para WinRAR
Espafiol (3,52Mb) . N
Descarga recomendada: winrar-x64-624es.exe RAR

RAR para movil

UnRAR

Aviso de nuevas versiones

Fuentes y librerias
Puede activar el aviso de nuevas versiones de forma andénima en este enlace. No hace falta su email.

Ultimas descargas

k== WinRAR 7.00 para Windows x64 en Inglés f=f= WinRAR 7.00 para Windows en Inglés
Miércoles, 28 De Febrerc De 2024 A Las 10:48 Miércoles, 28 De Febrero De 2024 A Las 10:48

&S WinRAR 7.00 Beta 4 para Windows en Inglés fais WIinRAR 7.00 Beta 4 para Windows x64 en Inglés
Miércoles, 24 De Enero De 2024 A Las 18:02 Miércoles, 24 De Enero De 2024 A Las 18:02

fw WInRAR 6.24 para Windows x64 en Espafiol \ww WInRAR 6.24 para en Espafiol
Viernes, 6 De Octubre De 2023 A Las 11:16 Viernes, 6 De Octubre De 2023 A Las 11:16

&= WInRAR 6.24 para Windows x64 en Catalan & WInRAR 6.24 para Windows en Catalan
Viernes, 6 De Octubre De 2023 A Las 11:16 viernes, 6 De Octubre De 2023 A Las 11:16

@ WInRAR 6.24 para Windows x64 en Euskera @ WInRAR 6.24 para Windows en Euskera
Viernes, & De Octubre De 2023 A Las 11:16 Viernes, & De Octubre De 2023 A Las 11:16

\, WinRAR 6.24 para Windows x64 en Gallego \J/ WinRAR 6.24 para Windows en Gallego

Viernes, 6 De Octubre De 2023 A Las 11:16 Viernes, 6 De Octubre De 2023 A Las 11:16

Cookies Privacidad Condiciones generales Quienes somos Contactar

Pagina principal de descarga de WinRAR.

Se abrird una ventana para seleccionar en donde descargar el archivo, escriba entonces el nombre
de la carpeta donde quiera bajarlo o acepte la accion general donde automaticamente lo abrira en la
carpeta de Descargas, posteriormente no hay mas que dar clic en “guardar” o s6lo dar ENTER.



https://www.winrar.es/descargas
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Opcion de guardar ejecutable de WinRAR.

Al entrar a WIinRAR, observard que se cuenta con un archivo ejecutable, ejecutelo como
administrador dando clic derecho en el archivo ejecutable de WinRAR, opte por la opcion de
aceptar, e inicie la instalacion. Si tiene dudas, WinRAR cuenta con su soporte oficial en:
https://www.winrar.es/descargas/103/descargar-winrar-para-windows-x64-en-espanol.

Opcion de ejecucion como administrador.



https://www.winrar.es/descargas/103/descargar-winrar-para-windows-x64-en-espanol
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Instalacion de Runtime de MATLAB

Inicie la instalacion ingresando a https://la.mathworks.com/products/compiler/matlab-runtime.html

MATLAB Compiler

Pagina principal de descarga de Runtime de Matlab.

Seleccione la Gltima version en el sistema operativo con el que esté trabajando (Windows o Mac) y
espere la descarga.

Este equipo Descargas » PIPD2

Nombre

P MATLAB_Runtime_R2023b_Update_7_win... 0

Archivo comprimido del Runtime de Matlab.

Una vez descargado, descomprima en la carpeta de su eleccion el contenido del archivo.



https://la.mathworks.com/products/compiler/matlab-runtime.html
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Este equipo > Descargas MATLAB_Runtime R2023b_Update

Fecha di ificaci Tipo

Carpeta de arc

B matlabruntime_installer_input.txt

matlabruntime license_agreement.pdf

Contenido del archivo descomprimido del Runtime de Matlab.

Dentro de la carpeta, ejecute en modo administrador dando clic derecho sobre el programa
Setup.exe y “Ejecutar como administrador”.

matlabruntime_license_agreement.pdf i Document:
01/08/2023 Aplicacién 506 KB
oft Edg 1

Instalador de Runtime de Matlab.

El proceso de instalacion iniciara una vez que Usted acepte la licencia con los términos y condiciones
que ahi se indican.

) MATLAE Runtime Installer

) R2023

MATLAB RUNTIME LICENSE
IMPORTANT NOTICE

BY CLICKING THE "YES" BUTTON BELOW, YOU ACCEPT THE TERMS OF THIS LICENSE. IF YOU ARE
NOT WILLING TO DO SO, SELECT THE "NO" BUTTON AND THE INSTALLATION WILL BE ABORTED,

1. LICENSE GRANT. Subject to the restrictions below, The MathWarks, Inc. ("MathWorks") hereby grans to you,
whether you are an individual or an entity, a license 1o install and use the MATLAB Runtime ("Runtime"), solely and
expressly for the purpose of running software created with the MATLAB Compiler (the "Application Software”), and for
o ofher purpose. This license is personal, nonexclusive, and nontransferable

2. LICENSE RESTRICTIONS. You shall not modify or adapt the Runtime for any reason. You shall not disassemble,
decompile, or reverse engineer the Runtime. You shall not alter or remove any proprietary or other legal nofices on or in
copies of the Runtime. Unless used to run Application Software, you shall not rent, lease. or loan the Runtime, time share
the Runtime, provide service bureau use. or use the Runtime for supporting any other party’s use of the Runtime. You
shall not sublicense, sell, or otherwise transfer the Runtime to any third party. You shall not republish any documentation
which may he nravided in connection with the Runtime. All riohts not aranted. ineliding without limitatian riohts to

Do you accept the terms of the license agreement? @ Yes ONo

Copyrights, Trademarks, and Patents
MATLAB and Simulink are registered trademarks of Ti Inc. Please see. for a list of additional trademarks. Other
proguct or brand names may b frademarks or registered irademarks of theif respeciive hoiders. MalnWorks producis are protecied by patents (see
mathworks.comipatents) and copyright laws. Any unauthorized use, reproduciion, or disiribution may resull in civil and criminal penalties.
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Pdgina inicial de “términos y condiciones” del Runtime de Matlab.

Seleccione la ubicacion de instalacion del programa (se recomienda el que viene por defecto).

! MATLAB Runtime Installer

2023

LICENSING MATLAB RUNTIME
< O

Select destination folder

C\Program Files\MATLAB\MATLAB Runtime

Restore Default

Ubicacion donde se instalara el Runtime de Matlab.

Y presione el botdn verde Begin Install para comenzar la instalacion.

! MATLAB Runtime Installer

) R2023

LICENSING MATLAB RUNTIME CONFIRMATION

FY O o

Confirm selections

DESTINATION

C\Program Files\MATLAB\MATLAB Runtime\R2023b
PRODUCTS

MATLAB Runtime R2023b

9.84 GB requerido
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Inicializacion de la instalacion del Runtime de Matlab.

Espere a que termine el proceso.

) MATLAB Runtime Installer

2023

-

Instalado 8.36 GB de 9.37 GB

L
89%

Proceso de instalacion del Runtime de Matlab.

Una vez terminada la instalacién, presione el boton de closet con lo cual se termina la instalacion
del Runtime de MATLAB.

.| MATLAB Runtime Installer

2023

Installation Complete
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Runtime instalado exitosamente.

Descarga del programa “PIPD-II”

Descargar el programa “PIPD-II” se logra ingresando al enlace:
https://drive.google.com/drive/folders/IQEASISbEKdO8317ByPAHROAUsSKDrGzgm?usp=drive
link

- > News > PIPD-Il ~
¥ lselected 2+ & [} ()

Name 1
B3 cCodigo PIPD-II

83 Programa_PIPD-II

Contenido de la carpeta “PIPD-/I" visto en Drive

Descargue la carpeta dando clic en la flecha en el encabezado donde aparece el nombre de la carpeta
“PIP-II" y proceda a seleccionar descargar o “download”.



https://drive.google.com/drive/folders/1QEAslSbEKdO83I7ByPAHRoAUsKDrGzgm?usp=drive_link
https://drive.google.com/drive/folders/1QEAslSbEKdO83I7ByPAHRoAUsKDrGzgm?usp=drive_link
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- > News > PIPD-I

X 1selected Sf

| -

£3 MNew folder

€  Openwith
L
Name T
¥, D load
B3 Codigo PIPD-II [&:_Downioad |
22 Rename
B8 rrograma_PIPD-I
2+ Share
5 Organize
(i) Folder information
[ Move to trash

fcono de descargar en Drive

Al dar clic se empezara a descargar el archivo, el cuél es de 571

explorador de archivos en la careta de descargas:

PIPD-II

PIPD-Il.rar

Alt«C then F

1=
Ctrl+Alt+N

1=

Delete

KB como podré verse en el

Archivo “PIPD-Il.rar” descargado de Drive
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Ahora se procede a descomprimir el archivo descargado de la carpeta de Drive. Este tiene dos
carpetas, una con el codigo fuente y la otra con el programa “PIPD-II”, para el usuario son
importantes los archivos de “plantilla.xlsx” y el programa principal que es “PIPD-I1” que aparece

como aplicacién de MATLAB.

Mombre Fecha de medificacién Tipo Tarnafic
@ E_Cubicaxls 24/08/2024 0511 p. m. Hoja de calcule d... 22 KB
@ E_Hexagonalxls 24/08/2024 05:11 p. m. Hoja de calculo d... N KE
@ E_Monoclinicaxls 24/08/2024 0511 p. m. Hoja de calcule d... TEKE
@ E_Ortcrombica.xls 24/08/2024 05:11 p. m. Hoja de calculo d... 32 KB
@ E_Rombohedral.xls 24/08/2024 0511 p. m. Hoja de calcule d... TEKE
@ E_Tetragonal xls 24/08/2024 05:11 p. m. Hoja de calculo d... TKE
@ E_Triclinica.xls 24/08/2024 0511 p. m. Hoja de calcule d... TEKE
|@ plantilla.xlsx 24/08/2024 03:11 p. m. Hoja de calculo d... 1 KB|
| 4 PiPDIl.exe 24/08/2024 0518 p. m.  Aplicacién 1,246 KB |

Plantilla de Excel y la aplicacion PIPD-II en el explorador de archivos.

Contenido de los Archivos “.xls”
Los archivos “.xls” son hojas de célculo pertenecientes al programa Microsoft Excel en sus
versiones 1997 al 2003 o posterior. Estos permitiran leer y editar multiples herramientas que se nos

proporcionan en la aplicacion. Por ejemplo, si examinamos “plantilla.xIsx” nos encontramos lo

sigulente:
A B & D E F G H | 1 K L L

> ; ; : ; Tabla B

2 X ¥ Porcentaje de error (%) Valor maximo de h,k,| Material Tipo de Ef Estructuras

3 puntol [ -347 [ 592 5 [ 15 Au | 1 | 1 Cubica
—4 ) Punto 2 3,47 -3.72 2 Tetragonal

s | Puntos 7.15 0.2 3 Ortorrémbica

6 4 Hexagonal

7 5 Romboédrica

3 6 Monoclinica

9 7 Triclinica

Imagen de plantilla de Excel.

Esta plantilla que es donde los datos de entrada van a estar almacenados, esta dividido en 3 tablas:

Tabla C
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Tabla A: La tabla A, primera a la izquierda, abarca de la celda B3 hasta la celda D5 y es la que
almacena los datos de las coordenadas (X, y) de cada uno de los tres puntos del patron de difraccion

que se quiere indizar.

: Latabla B, al centro, guardara los siguientes datos: porcentaje de error (%), que es el error
maximo que el usuario aceptara entre el valor de &ngulos medidos y calculados; Valor maximo de
los indices de Miller (h, k, ), para algunos especialistas no vale la pena trabajar con valores muy
grandes de los indices de Miller, por ejemplo, Andrews [1] en su libro sugiere tomar un valor
méaximo de 8, en algunos otros casos se limitan a valores maximos de 5, etc. Por esa razon, dejamos
que el usuario defina con base a gusto o experiencia este valor; Material, serd mas rapido y seguro
que se llegue a una buena solucion si se conoce el material que se pretende estudiar o se tiene una
idea de él. En caso contrario, tendra que correr el programa con las opciones que él se consideren
necesarias y compararlas al final para poder llegar a una posible solucion; Tipo de estructura
cristalina, este dato esté ligado a la Tabla C, también puede ahorrar tiempo si se conoce la estructura
que se esta analizando, recordemos que existen materiales que se pueden presentar con mas de una

estructura cristalina.

Archivo “.exe”

El archivo “.exe” es el ejecutable para sistemas operativos Windows. Esta extension hace
referencia a “executable” (0 ejecutable en espafiol) y al abrirlos, el sistema operativo leera y
ejecutara las instrucciones que éste contenga dando lugar a mdltiples acciones como mostrar

ventanas nuevas, operaciones matematicas, uso y manejo de archivos, entre otros.

El primer paso sera que se ubique en el explorador de archivos, es decir, en la carpeta donde

encontramos nuestro programa.
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Momore FECNE O& MOITICacion Hpo larmana
@ E_Cubicaxls 24/08/2024 0311 p. m. Hoja de calcule d... 28 KB
@ E_Hexagonal.xls 24/08/2024 05:11 p. m. Hoja de cdlculo d... I KB
@ E_Monoclinica.xls 24/08/2024 0311 p. m. Hoja de calcule d... TKB
@ E_Ortorombica.xls 24/08/2024 05:11 p. m. Hoja de cdlculo d... 32 KB
@ E_Rombohedral.xls 24/08/2024 0311 p. m. Hoja de calcule d... TKB
@ E_Tetragonal.xls 24/08/2024 05:11 p. m. Hoja de cdlculo d... T KB
@ E_Triclinica.xls 24/08/2024 0311 p. m. Hoja de calcule d... TKB
E@ plantilla.xlsx 24/08/2024 05:11 p. m. Hoja de cdlculo d... 11 KB
|-ﬂ PIPDIl.exe 24/08/2024 05:18 p. m. Aplicacign 1,246 KB

PIPD-II en el explorador de archivos de Windows

Al ejecutar el programa “PIPD-Il.exe” se abrira la ventana inicial del programa, tal como se muestra

en la siguiente imagen.

Como se observa, la ventana cuenta con 3 botones y un label de texto, los cuales estdn enumerados,

y tienen las siguientes funciones.

Instituto de Fisica

pLecAreo B _ .

TUNAM

MATLAB Figure

Ventana del programa PIPD-11
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Boton “17: el primer boton (botdn “17) que se encuentra, es el de buscar el archivo de la platilla. De
clic sobre dicho boton y se abrird una ventana con el explorador de archivos del sistema operativo,
en dicha ventana debera ubicar la plantilla de Excel con nombre “plantilla.xlsx” como se muestra a

continuacion.

iona el Archivo
™ <« MATLAB > USB > PIPD2

Nueva carpeta

Nombre

B2 plantilla

Nombre: | plantilla

Funcion del boton “1” (Buscar Archivo de Excel)

Para corroborar que no cometié algin error al seleccionar la plantilla, dicho nombre aparecera en la

posicion del

to de Fisica

plantilla.xlsx

Visualizacién del label con el nombre del archivo a usar (plantilla.xIsx)
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Boton “37: El boton “3” sirve para poder salir de la aplicacion, al dar clic, abrird una ventana
emergente para preguntar si se esta seguro de que desea salir de la aplicacién como se muestra a
continuacion.

‘4\;:

£, 8@ 4

N
@ ¢ Desea salir del programa?

Buscar Archivo

B

UNAM

: El boton “4”, es para ejecutar el programa a partir de los datos que se encuentran en la
plantilla de Excel. Al dar clic, se mostrard una ventana emergente, la cual indica el proceso que se
esta efectuando con una barra de porcentaje que ira llenandose conforme avance el proceso, al final,
se cerrara la ventana emergente con la barra de porcentaje y abrird otra emergente que indicara
“proceso terminado”, ademas creard un archivo de Excel con nombre “salida.xsix” donde se
mostraran los resultados de la indexacion realizada. El archivo de salida se almacenara en la misma

carpeta donde se ubica el programa.
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Instituto de Fisica

lantilla

Recuperando informacion

Inicio del proceso de indexado (recopilar la informacion de “plantilla.xlsx”).

i (N (0 R

Instituto de Fisica

planmla -

Difraccion

x Lk

Calculando...
(——

Proceso de la realizacion de los célculos para indexar.
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Archivo de salida

El archivo de salida tendra la siguiente informacion:

Seccion A: En esta seccion se tendran algunos de los datos que se ingresaron en el archivo de

“plantilla.xlsx”, para que se pueda identificar rapidamente.

A BCDEFGHII J K LM N 0 P Q R 5 T U ') W
1 | |
2
3 A b Yy d medi 8 medido a,b,c o,B,y
4 Punto -3.47 -5.92 14573 119.43 A4.068 89.99878
5 Punto 347 -5.72 0.0288 2.5466 4,068 89.99878
6 Punto 7.15 0.2 1.3981 12198 4.068 B89.99878
7
8
. 2 3
10 Solucitﬁnlu v wllhl k111 h2 k2 12 h3 k3 13|d1 Adl  d2 Ad2  d3 Ad3 g1 AB1 a3 AB3
11 1444 0 2 2 -2 2 0-2 0-2 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
12 244 4 0 2 2 -2 0 2 -2 -2 0 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9739
13 34 4-4 0 2 2 2 2 0 2 0-2 14383 0.015 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
14 4 4 4-4 0 2 2 2 0 2 2 -2 0 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9739
15 54 4-4 2 0 2 2 -2 0 0-2-2 14383 0.015 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
16 6 4-4-4 2 0 2 0-2 2 -2 -2 0 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
17 74 4 4 2 02 2 2 0 0 2-2 14383 0.0195 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
18 g4-4 4 2 02 0 2 2 -2 2 0 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
19 9 -4 4-4 2 2 0 2 0-2 0 -2-2 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9934 1.9739
20 o0 -4 4 4 2 2 0 0 2-2 -2 0 -2 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
21 11 4 -4 -4 2 2 0 2 0 2 0 -2 2 14383 0.019 14383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9739
22 12 4 -4 4 2 2 0 0 2 2 -2 0 2 14383 0.0195 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
23 134 -4 4 0 -2-2 2 -2 0 2 0 2 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
24 14 4 -4 4 0 -2-2 2 0-2 2 2 0 14383 0.015 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
23 15 -4 4-4 0 -2-2 -2 -2 0 -2 0 2 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789
26 16 4 4 -4 0 -2 -2 -2 0-2 -2 2 0 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9934 1.9739
AT 17 4 4 -4 -2 0-2 -2 2 0 0 2 2 14383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 57.4526 119.9984 1.9789

Proceso de indexado terminado con el archivo de “salida.xlsx”.

En esta columna se incluye la numeracion progresiva de las posibles soluciones que

propone el programa para la indexacion.

Columnas B-D: En estas columnas encontrara el vector (u, v, w) correspondiente al eje de zona de

cada posibles solucion.
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Columnas E-M: En estas columnas encontrara los indices de Miller que el programa propone para

cada uno de los tres planos para esa posible solucion.

En estas columnas encontrara las distancias y las diferencias entre las distancias
obtenidas a partir de los datos de partida, es decir, las que se obtienen a partir de las posiciones (X,
y) que usted proporciond como datos y en centro del patrén de difraccién, y las distancias que
resultaran al considerar los indices de Miller propuesto como solucién para cada caso.

En estas columnas encontrara los angulos formados entre el centro del patrén de
difraccion y dos de los spots cuyas coordenadas (X, y) usted proporcioné como datos de entrada.
Ademas, encontrara las diferencias entre dichos angulos y los que resultan a partir de los indices de

Miller propuestos como solucién para cada caso.

- AN S AN kN S AN kN S
mE: A E: E: E: E: E: E: E:

plantilla PIPD2 E_Triclinica E_Tetragonal E_Rombohedral E_Ortorombica E_Monaoclinica E_Hexagonal E_Cubica

< ayer
A

salida

Archivo “salida.xlsx” en la carpeta donde se encuentra el programa.

Para mejor seguimiento se realizaran dos indexaciones con el elemento Au [111] que se muestra a

continuacion:

e Ejemplo Au cubico:

Se tienen los siguientes datos para poder indexar:
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A B Cc D E F G H I ) K L v
1 |DATOS DE LA FFT para probar el DPIP Distancias Corregidas
2
3 |Ejemplo 1Pelicula de Au Sistema: clbico FCC
Grano superior: Au [111]

x y
1 -3.47 | -5.92
2 3.47 -5.72
3 715 0.2

Datos proporcionados de Au.

Por lo que se procede a buscar el archivo “plantilla.xlsx” del programa descargado y después se

ingresan los datos proporcionados:

A B 5 D E F G H I
1 T
2 X Yy Porcentaje de error (%) Valor maximo de h,k,1 Material Tipo de Estructura
3 Punto 1 347 | 92 | [ 1 [ 10 Au [ 1
4 Punto 2 3.47 -3.72
5 Punto 3 7.15 0.2
6
7
8 |

'

9

=
=]

Imagen de la plantilla del ejemplo Au.

S T

L

Estructuras
Cubica
Tetragonal
Ortorrémbica
Hexagonal
Romboédrica
Monaoclinica
Triclinica

Como se observa, los datos de los spots, que son las coordenadas, estan en distintas celdas, es decir,

el spot 1 o punto 1, sus coordenadas son (-3.47, -5.92) esto lo vamos a colocar de manera ordenada,

en la fila que dice “Punto 1” (celda B3 en Excel) en la columna que dice “x” (celda C3 en Excel)

colocaremos el valor de “-3.47” y en la columna de las “y” (celda D3 en Excel) de la misma fila ird

“-5.92” tal como se muestra en la imagen de arriba. También se procede a colocar en la celda F3 el

porcentaje de error que uno requiera, en este caso es de 1%, los valores maximos de los indices de

Miller que van en la celda G3, en este caso 10 de valores maximo, el nombre del material que es

“Au” ira en la celda H3 y el tipo de estructura que es clibica, se revisa la tabla que esté en las celdas

K2 a L9, podemos revisar que el tipo de estructura cubica es la numero 1, por lo que en la celda 13

que corresponde al tipo de estructura se colocara 1.

Se guarda el archivo y se cierra para poder trabajar de manera correcta en el programa.
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= EENVY.WLV.L WIF. V. W P — L e e

4 PIPD2 - X

1> 1 11D = JU

Instituto de Fisica

Busgar Arghivg Excel
Boton 1

Indexar Patrones de Difraccion

UNAM

E_Tetragenalxls 08/08/2024 01:35 p. m. Hoja de calculo d... TEKB
@ E_Triclinica.xls 08/08/2024 01:35 p. m. Haoja de calculo d... TKB
@ Instalacian de Runtime MATLAB.docx 08,/08/2024 01:35 p. m. Documento de Mi... T30 KB
@ Manual de usuaric.docx 08/08/2024 01:35 p. m. Documento de Mi.. 261 KB
o\ PIPD2.exe 08/08/2024 01:35 p. m. Aplicacién 3,539 KB

Ejecucion del programa PIPD-II.

Una vez que abrimos el programa, se procede a buscar la plantilla para poder hacer la indexacion,

dando clic en el Botdn 1y se abrira el buscador de archivos de Windows:

[#] PIPD2 -

[4] Selecciona el Archivo X
e <« PIPD2 » Programa_PIPD2 > v Buscaren Programa PIPDZ B
]') ]' ]) D II e — =-oe
—_ ~
A o Nombre Fecha de modificacién  Tipo Temafio
. s
Instituto de Fisica , « hoy
A Galeria
B3 plantillaxisx 13/08/2024 02:55 p. . Hoja de calculo d... 11KB
o 5> @ Ulysses-Person —
B2 salidaxlsx Hoja de calculo d... 12KE
M Esciitorio DPIP-Ejemplo Carpeta de archivos

= Documentos #

b Descargas  #

Indexar Patrones de Difraccién

A Imagenes  #

UNAM

Mombre: | plantillaxisx

| Abrir Archive de Excel (als)

Cancelar

Explorador de archivo de Windows y seleccion de plantilla.
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Como se observa, en el explorador de archivos de Windows se encuentra de manera rapida el archivo

de “plantilla.xlsx” por lo que se procede a seleccionar y abrirlo para que el programa lo cargue:

[ PIPDZ = X

10 1D = I

Instituuto de Fisica

plantilla.xlzx

Recuadro 1

Programa PIPD-II con el archivo cargado.

Se observa que, para este punto, el archivo de plantilla se cargé correctamente, dando la indicacion
de su nombre en el . Por lo que para indexar, se procede a dar clic en el Boton 2, cuya

etiqueta expresa “Indexar Patrones de Difraccion”.

Si todo march6 de manera correcta, debera aparecer el mensaje “Proceso terminado” en una ventana

emergente y se abrird el archivo de Excel llamado “salida.xlsx” como se muestra a continuacion.
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Archiva Inida  Insertar  Disposicién de pagina ~ Férmulas  Datos  Revisar Vista  Ayuda \D(nmemarins\

fﬁ X [calibri 'HE‘ = % [ Farmato condicional - E p E

B~ N K 5« A A [ Dar formato como tabla ¥

Pegar Alineacién | Nimero Celdas | Edicion | Complementos  Ar
M- B D A ~ ~ [ Estilos de celda ~ - ~ c
Portapapeles [ Fuente F] Estilos Complementos
Al v i S
A BCDEFGHI J KLM N o P Q R s T u v w
1
2
3 X y d medi 6 medido abec o8y
4 Punto -3.47 -5.92 1.4573 61.619 4.068 89.99873
5 Punto  3.47 -5.72 1.4947 60.359 4.068 89.99878
RO 6 Punto 715 0.2 1.3981 121.98 4.068 89.99878
L
Buscar Archivo Exel 8
9
10 solucién w v w h1 k111 h2 k2 12 h3 k3 I3 d1  adl d2  ad2 d3  ad3 61 801 83 263
11 1-4-44 0 2 2-2 20 -2 0-214383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
12 24-44 0 2 2-2 0 2-2-2 014383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
13 34440 22 2 20 2 0-214383 0.019 14383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
14 444-4 0 22 2 02 2-2 014383 0.019 1.4383 0.019 14383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
15 544-4 2 02 2-20 0-2-214383 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
16 6 4-4-4 2 02 0-2 2 -2-2 014383 0.019 14383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
17 7444 2 02 2 20 0 2-214383 0.019 1.4383 0.019 1.43383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
- 18 8444 2 02 0 22 -2 2 01438 0.019 1.4383 0.019 1.4383 0.0402 59.9992 0.3594 119.9984 1.9789
UNAM 1a W4 4.8 3 3 0 2 09 02143 0Ma 1493 M 143 0 04T S8 29w 0 25ea 118 sesa 1 @7
< > Zn0  MoS2  CeD2  Au + HEE
Listo TP Accesibilidad: todo correcto H Ml -——s—

Indexacion terminada por el programa PIPD-II.

Y finalmente obtenemos los posibles resultados de la indexacion del elemento Au [111] con los
datos proporcionados anteriormente, como se observa, el archivo de “salida.xlsx” facilita al
investigador con los simbolos para identificar ya sea distancias y angulos, asi como contiene también

los datos proporcionados para visualizar mejor los resultados.

Cualquier duda, sugerencia o problema se podrd contactar directamente al correo

ulyssesbass@hotmail.com.
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Anexo II

Formulae for determination of interplanar spacings, interplanar angles and interzonal angles

Crystal system

Cubic

Tetragonal

Orthorhombic

Hexagonal

Rhombohedral

Monoclime

Triclinie

a=h=¢
am=f=y=g"

a=b+#c¢
o= f=go" y= 120°
a=b=c¢
a=f= < 120" % go°
a#EbFe

a# b
a¥BFy

Interplanar spacing of the (k&) plane

Angle ¢ between (fgk 0y ) and (Aakals)

55 = WAL

T

1 1
= ;f};’+k')+c—z{f’)

R PO R
5 = Sl (k) +5()

T 4 I
TS Sl R R )

(1 +cosal[(h*+ & +1*)—(1 —tsnziu)(Irk+H+Fk]]}
(14 ¢os a—2 cos® a)

arf
“al

L
4 a?

i_ 1(_’*‘_} e L(L) 2hi cos
d* ~ a?lgin? § +ﬁ*{ )+cz sin? 8/ " ac sin?g

1 i
:!_z = l“,‘}{n VA2 522k 5aal? + 25y bk A zag gkl 4 254, 0R)
where

¥* = a*h?c*(1 —cos* e—cos® f—cos® y42 cos « cos £ cos y)
and

511 = belsin? o

£33 = a’c®sin® B
33 = a®h? ain?
$12 = abe¥cos o cos A—cos y)
$29 = abe(cos B cos y—cos a)
531 = ub?c(cos y cos a—cos f)

Fighs ks + 14 1s
SR+ R+ R+ 7))

cos o=

1
&—:-;(m,ﬂ.k,pﬂ;(m,]

oS 'ﬁ = 1 I I I

J{[;(ﬁ.*-rkfj+;‘;h’] [;[ﬁ1’+h=)+;ﬁl]}
I 1
;Ifhkﬁﬁh*ﬂ;hf:

Ws‘b = 1 1 | I 1 I

J{(;&.zi-ﬁk.‘-i—;h’) (;;ir1=+b—;ﬁ;‘+‘—2fz’} ]
aZ
ﬁlka+k1*3+*“’1*1+k1h3)+é‘;i'!l|!z
COs

1!' = a* at
JL (2 r b 1502 (b2 kb 4350 )

Convert to corresponding hexagonal indices (see p. 78) and use the above two formulae.

I . 1 T
a—;iuﬁ1+b‘ik,ﬁ1 sin? ﬁ+;;!:fz—;(flh: 413k ) cos B

cos b= [T (s Sy in g g, 200 o )
{ﬂ;h. +paka’ sin ﬂ+:=1 ~ac cos f
1 1 . T 2h,l
{n-;k1=+ jaka? sin® B4 E—,faz*"zz'z cos .3)
F
cos ¢

R S —
Angurig - Anawzrz

where F' = Fihyb?e? sin? a4 kykza®e? sin® B+1,5a%h sin®
+abc*(cos a cos §—cos vk s +faka)
4+ ab®c(cos v cos a=—cos B)(Al+1ka)
+a*he(cos B eos y—cos a)(k,lz+ k)

BBt sin? a4+ kfa®c? sin® B4 122207 sin® ¢
+ 2hkabe?(cos o cos f§—cos ¥)

+ zhlab*c(cos ¥ cos a=cos f)

4 akla*be(cos B cos y—cos a)

At =

(Andrews et al., Electron Diffraction Patterns: facing page 72)
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Anexo II1

Apéndice de codigo

Codigo “obtenciondatos.m”

function [Vdm,Vam,spots] = obtenciondatos(puntol,punto2,punto3,valueoption)
spots = [];
bandera = 9;

try

listaXY = puntol; %strsplit(puntol,’,");
X = str2double(listaXy(1));
y = str2double(listaXY(2));
spots = cat(l,spots,[x y]);

listaXY = punto2; %strsplit(punto2,',');
X = str2double(listaXy(1));
y = str2double(listaXY(2));
spots = cat(1,spots,[x y]);

listaXY = punto3; %strsplit(punto3,’,");
X = str2double(listaXy(1));
y = str2double(listaXY(2));
spots = cat(1,spots,[x y]);

catch

end

bandera = 1;

if bandera ==

if valueoption ==
dm(1)=10/norm(spots(1,:));
dm(2)=10/norm(spots(2,:));
dm(3)=10/norm(spots(3,:));

ppij=dot(spots(1,:),spots(3,:));
ni=norm(spots(1,:));
nj=norm(spots(3,:));
cang=ppij/(ni*nj);
angrm=acos(cang);
angl3=angrm*(57.295);

ppij=dot(spots(2,:),spots(3,:));
ni=norm(spots(2,:));
nj=norm(spots(3,:));
cang=ppij/(ni*nj);
angrm=acos(cang);
ang23=angrm*(57.295);

ppij=dot(spots(1,:),spots(2,:));
ni=norm(spots(1,:));
nj=norm(spots(2,:));
cang=ppij/(ni*nj);
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end

end

angrm=acos(cang);
angl2=angrm*(57.295);
else

dm(1) = spots(1,1);
dm(2) = spots(2,1);
dm(3) = spots(3,1);
angl3 = spots(1,2);
ang23 = spots(2,2);
angl2 = spots(3,2);

end

Vdm=[dm(1),dm(2),dm(3)];
Vam=[angl2,ang23,angl3];
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Codigo “Compara.m”

function [MP]= Compara(dm,np,MPlaRx)

%
%
%
%
%

0,
(]

0,
(]

%
%

0,
(]

0,
(]

0,
(]

(]

(]

30 3 3¢ 3¢ 3¢

Esta funcidén comparada el valor de una distancia medida (dm)en el patroén
de difraccidén con las d's de la Tabla de Rayos X (dRx,h,k,1) a usar.
Primero busca el valor mas cercano entre ellas en la columna 1 de dRx,

y guarda esa posicidon en b. Localizado el dRx mas cercano a dm, a partir
de ese dRx, toma un dRx mas hacia arriba(b+1) y un dRx mds hacia

abajo (b-1) para tener un total de 3 posibles soluciones. Esto se hace
considerando que se comete un error de un pixel al escoger el pixel

de maxima intensidad del spot a estudiar.

El numero de dRx's que se consideran, disminuye dependiendo del valor

de b.

En Celd unicamente se guardan los (h,k,l) seleccionados.

dRx=MP1laRx(1l:np); % vector con d's de los ns spots a tratar.

Dmin=2;
Dmax=np-1;

[~,b]l=min(abs(dRx-dm));

if b==1
V=MPlaRx(1:3,2:4);
end
if b==2
V=MPlaRx(1:4,2:4);
end
if b==np
V=MPlaRx((np-2):np,2:4);
end
if b==np-1
V=MPlaRx((np-3):np,2:4);
end

if b>1 && b<np
V=MPlaRx((b-1):(b+2),2:4);
end

[m,~]=size(V);
MP=[1];

Ahora realiza todas las permutaciones sin repeticiodn de cada
vector (h,k,1l) de Mcorta considerando los signos.

Mcorta puede ser de [3x3] entonces MP serd [144x3] y puede ser de
[2x3] por lo que MP serd de [96x3].
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for j=1:m
h=V(3,1);
k=V(],2);
1=V(3,3);
x1=[ h k 17;
x2=[-h -k -17;
x3=[-h k 1];
x4=[ h -k 1];
x5=[ h k -1];
x6=[-h -k 17;
x7=[-h k -17;
x8=[ h -k -1];

P=[perms(x1);perms(x2);perms(x3);perms(x4);
perms (x5);perms(x6);perms(x7);perms(x8)];
MP=cat(1,MP,P);
end

end

Codigo “Calculadl3.m”

function [Md]= Calculad13(P,L,Mabc,dm)
FILE = fopen("Calculadl3.txt","w+");

[z,x] = size(P);
fprintf(FILE,"\nP = \n");
for g = 1:z

fprintf(FILE,"[");

for e = 1:x

ifen~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",P(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");

end
[z,x] = size(L);
fprintf(FILE,"L = \n");
for q = 1:2
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
ife~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",L(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
[z,x] = size(Mabc);
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fprintf(FILE,"Mabc = \n");
for g = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
ifen~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE, "%.2f",Mabc(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
fprintf(FILE,"dm = %.2f\n",dm);

% Esta funcidén calcula las distancias d de acuerdo a la estructura.
a=Mabc(1,2);

b=Mabc(1,3);
c=Mabc(1,4);

fprintf(FILE,"a
fprintf(FILE,"b
fprintf(FILE,"c

%.2f\n",a);
%.2f\n",b);
%.2f\n\n",c);

aa=a*a;
bb=b*b;
cc=c*c;

fprintf(FILE, "\naa
fprintf(FILE,"bb =
fprintf(FILE, "cc =

%.2f\n",aa);
.2f\n",bb);
.2f\n\n",cc);

3R X

alfa=Mabc(2,1);
beta=Mabc(2,2);
gama=Mabc(2,3);
estructura=Mabc(1);

fprintf(FILE, "\nalfa = %.2f\n",alfa);
fprintf(FILE, "beta = %.2f\n",beta);
fprintf(FILE, "gama = %.2f\n",gama);
fprintf(FILE, "estructura = %d\n\n",estructura);

err=0.1;
fprintf(FILE, "err = %.2f\n\n",err);

Md=[];
[LMd,~] = size(Md);

while LMd == @
error = dm * err;
fprintf(FILE, "\nerr = %.2f\n",err);
error = abs(error);
fprintf(FILE, "err = %.2f\n",err);
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for i=1:1L(1,1)

h=P(i,1);
k=P(i,2);
1=P(1,3);
hh=h*h;
kk=k*k;
11=1*1;

fprintf(FILE, "\nh = %.2f\n",h);
fprintf(FILE, "k = %.2f\n",k);
fprintf(FILE,"1 = %.2f\n",1);
fprintf(FILE, "hh = %.2f\n",hh);
fprintf(FILE, "kk = %.2f\n",kk);
fprintf(FILE,"11 = %.2f\n",11);

o

L)

switch estructura
case 1
d=sqrt((aa/(hh+kk+11)));
case 2
d=sqrt(aa*cc/(cc*(hh+kk)+aa*1l));
case 3
d=sqrt(aa*bb*cc/(bb*cc*hh+aa*cc*kk+aa*bb*11));
case 4
d=sgrt(3*aa*cc/(4*cc*(hh+h*k+kk)+3*aa*1l));
case 5

ca=cos(alfa);

ca2=ca*ca;

ta=tan(alfa/2)"2;

xl=aa*(1l+ca-2*ca2);

x2=(1+4ca) *(hh+kk+11) - (1-ta)*(h*k+k*1+1*h);
d=sqgrt(x1/x2);

case 6

sb2=sin(beta)*sin(beta);
cb=cos(beta);
xl=hh/aa*sb2;

x2=kk/bb;

x3=11/cc*sb2;
x4=2*h*1*cb/a*c*sb2;
X=X1*x2+x3-x4;
d=sqrt(1/x);
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case 7

sa=sin(alfa);
sb=sin(beta);
sg=sin(gama);
sa2=sa*sa;
sb2=sb*sb;
sg2=sg*sg;
ca=cos(alfa);
cb=cos(beta);
cg=cos(gama);
ca2=ca*ca;
cb2=cb*cb;
cg2=cg*cg;
sll=bb*cc*sa2;
s22=aa*cc*sb2;
s33=aa*bb*sg2;
sl2=a*b*cc*(ca*cb-cg);
s23=aa*b*c*(cb*cg-ca);
s31=a*bb*c*(cg*ca-cb);
V2=(aa*bb*cc)*(1-ca2-cb2-cg2+2*ca*cb*cg);
x=V2i*(s11l*hh+s22*kk+s33*11+2*s12*h*k+2*s23*k*1+2*s31*1*h);
d=sqrt(Vv2/x);

end

Dd = abs(dm-d);

fprintf(FILE,"d = %.2f\n",d);
fprintf(FILE,"Dd = %.2f\n",Dd);

if Dd <= error
Sd [h,k,1,d,Dd];
Md cat(1,Md,sd);

end
end
LMd = size(Md);
if LMd ==
err = err + 0.01;
end
end
[z,x] = size(Md);
fprintf(FILE, "\nMd = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",Md(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
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fclose(FILE);
end




m

Anexo llI: “Cédigo “Calculatetal3.m

Codigo “Calculatetal3.m”

function [Mteta]= Calculatetal3(M1,M3,Mabc,am)
FILE = fopen("Calculatetal3.txt","w+");

[z,x] = size(M1);
fprintf(FILE, "\nM1 = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",M1(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

[z,x] = size(M3);
fprintf(FILE,"M3 = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",M3(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

[z,x] = size(Mabc);
fprintf(FILE, "Mabc = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f" ,Mabc(qg,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
fprintf(FILE,"am = %.2f\n",am);

% Esta funcion calcula el angulo entre los dos vectores
% de acuerdo a la estructura explorada.

% Se trabaja con:
% caso: se refiere a los spots que se estan analizando, 12 significa
% que se estan trabajando los spots 1 y 2; 23 los spots 2 y 3.
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% Plal= Matriz de indices de Miler spot 1(caso 12) 6 2 (caso 23);

% pla2=iMatriz de indices de Miler spot 2(caso 12)

% Lo que se encuentra en la Matrix Mabc:

6 3 (caso 23);

% (1,1)= Estructura;
% (1,2)= valor del parametro de red a;
% (1,3)= valor del parametro de red b;
% (1,4)= valor del parametro de red c;
% (2,1)= valor del angulo alfa;
%  (2,2)= valor del angulo Beta;
%  (2,3)= valor del angulo gamma;
% (2,4)= 1 si la estructura es centrada en las caras 2 si es centrada
% en el cuerpo.r=angulo calculado en radianes;
% tetag=angulo calculado en grados;
% dc= distancia calculada;
% EZ=eje de zona;
% Solu=matriz de salida
Plal: es la matriz que contiene todas las conbinaciones (incluyendo

%
% signos) de (h k 1) para el spot 1

a = Mabc(1,2);
b=Mabc(1,3);
c=Mabc(1,4);

fprintf(FILE,"a
fprintf(FILE,"b
fprintf(FILE,"c

%.2f\n",a);
%.2f\n",b);
= %.2f\n\n",c);

aa=a*a;
bb=b*b;
cc=c*c;

fprintf(FILE, "\naa
fprintf(FILE,"bb =
fprintf(FILE, "cc

%.2f\n",aa);
.2f\n",bb);
.2f\n\n",cc);

3R R

alfa=Mabc(2,1);
beta=Mabc(2,2);
gama=Mabc(2,3);
estructura=Mabc(1,1);

fprintf(FILE, "\nalfa = %.2f\n",alfa);
fprintf(FILE, "beta = %.2f\n",beta);
fprintf(FILE,"gama = %.2f\n",gama);
fprintf(FILE,"estructura = %d\n\n",estructura);

TMl=size(M1);
TM3=size(M3);
err=0.1;
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Mteta=[];
LMteta=size(Mteta);

while LMteta == ©

error = am * err;
fprintf(FILE, "\nerr = %.2f\n",err);
error = abs(error);
fprintf(FILE, "err = %.2f\n",err);
for i=1:TM1

h1=M1(i,1);

k1=M1(i,2);

11=M1(i,3);

hhl=h1*h1;

kk1=k1*k1;

111=11*11;

pl=[h1,k1,11];

D1=M1(i,4:5);

fprintf(FILE, "\nhl = %.2f\n",hl);
fprintf(FILE,"k1 = %.2f\n",k1);
fprintf(FILE,"11 = %.2f\n",11);
fprintf(FILE,"hhl = %.2f\n",hhl);
fprintf(FILE, "kkl = %.2f\n",kk1);
fprintf(FILE,"111 = %.2f\n",111);
[z,x] = size(pl);
fprintf(FILE,"pl = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x

ifen~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",pl(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");

end

[z,x] = size(D1);

fprintf(FILE,"D1 = \n");

for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x

ifen~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",D1(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
for j=1:TM3

h3=M3(j,1);
k3=M3(J,2);
13=M3(J,3);




Anexo llI: “Cédigo “Calculatetal3.m

m

hh3=h3*h3;
kk3=k3*k3;
113=13*13;
p3=[h3,k3,13];
D3=M3(j,4:5);

fprintf(FILE,"h3 = %.2f\n",h3);
fprintf(FILE,"k3 = %.2f\n",k3);
fprintf(FILE,"13 = %.2f\n",13);
fprintf(FILE, "hh3 = %.2f\n",hh3);
fprintf(FILE, "kk3 = %.2f\n",kk3);
fprintf(FILE,"113 = %.2f\n",113);
[z,x] = size(p3);
fprintf(FILE,"p3 = \n");
for q = 1:z

fprintf(FILE,"[");

for e = 1:x

if e~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",p3(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");

end

[z,x] = size(D3);

fprintf(FILE,"D3 = \n");

for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x

if e~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",D3(q,e));
end
fprintf(FILE,"]J\n");

end

switch estructura
case 1

costeta=(h1*h3+k1*k3+11*13)/sqrt((hhl+kk1+111)*(hh3+kk3+113));

teta=acos(costeta)*57.295;

Dteta=abs(am-teta);

Al13=[teta,Dteta];

if Dteta<=error
p2=[h1+h3,k1+k3,11+13];
MM=[p1,p2,p3,D1,D3,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);

end

case 2
t1l=((h1*h3+k1*k3)/aa)+(11*13/cc);
t2=((hh1+kk1)/aa)+(111/cc);
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t3=((hh3*kk3)/aa)+(113/cc);
costeta=t1/sqrt(t2*t3);
teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=abs(am-teta);
Al13=[teta,Dteta];
if Dteta<=error
p2=[h1+h3,k1+k3,11+13];
MM=[p1,p2,p3,D1,D3,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);
end

case 3
tl=(h1*h3/aa)+(k1*k3/bb)+(11*13/cc);
t2=(hh1/aa)+(kk1l/bb)+(111/cc);
t3=(hh3/aa)+(kk3/bb)+(113/cc);
costeta=t1l/sqrt(t2*t3);
teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=abs(am-teta);
Al3=[teta,Dteta];
if Dteta<=error

p2=[h1+h3,k1+k3,11+13];

MM=[p1,p2,p3,D1,D3,A13];

Mteta=cat(1,Mteta,MM);
end

case 4

t1=h1*h3+k1*k3+0.5* (h1*k3+k1*h3)+(0.75*aa*11*13)/cc;

t2=hh1+kk1+h1*k1+(0.75*aa*11)/cc;

t3=hh3+kk3+h3*k3+(0.75*aa*13)/cc;

costeta=t1l/sqrt(t2*t3);

teta=acos(costeta)*57.295;

Dteta=abs(am-teta);

Al3=[teta,Dteta];

if Dteta<=error
p2=[h1+h3,k1+k3,11+13];
MM=[p1,p2,p3,D1,D3,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);

end

case 5
hir=(2*h1+k1+11)/3;
kir=(-h1+k1+11)/3;
11r=(-h1-2*k1+11)/3;
h3r=(2*h3+k3+13)/3;
k3r=(-h3+k3+13)/3;
13r=(-h3-2*k3+1)/3;
hhlr=hlr*hlr;
kklr=klr*klr;
111r=11r*1lir;

tlr=hlr*h3r+klr*k3r+0.5*(hlr*k3r+h3r*klr)+(0.75*%aa/cc)*11r*13r;
t2r=hhlr+kklr+hlr*klr+(0.75%aa/cc)*111r;
t3r=hh3r+kk3r+h3r*k3r+(0.75%aa/cc)*113r;
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costeta=tlr/sqrt(t2r*t3r);

teta=acos(costeta)*57.295;

Dteta=abs(am-teta);

Al3=[teta,Dteta];

if Dteta<=error
p2=[h1+h3,k1+k3,11+13];
MM=[p1,p2,p3,D1,D3,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);

end

case 6

((11*h3+13*h1)*cb/a*c);

sb=sin(beta);

sb2=sb*sb;

cb=cos(beta);
sl=(h1*h3/aa)+(k1*k3*sb2/bb)+(11*13/cc)-

s2=(hhl/aa)+(kk1*sb2/bb)+(111/cc)-(2*h1*11*cb/a*c);
s3=(hh3/aa)+(kk3*sb2/bb)+(113/cc)-(2*h3*13*cb/a*c);
costeta=sl/sqrt(s2*s3);
teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=abs(am-teta);
Al3=[teta,Dteta];
if Dteta<=error
p2=[h1+h3,k1+k3,11+13];
MM=[p1,p2,p3,D1,D3,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);
end

case 7

sa=sin(alfa);

sb=sin(beta);

sg=sin(gama);

sa2=sa*sa;

sb2=sb*sb;

sg2=sg*sg;

ca=cos(alfa);

cb=cos(beta);

cg=cos(gama);
fl=h1*h3*bb*cc*sa2+kl*k3*aa*cc*sb2+11*13*aa*bb*sg2;
f2=a*b*cc*(ca*cb-cg)*(k1*h3+h1*k3);
f3=a*bb*c*(cg*ca-cb)*(h1*13+11*h3);
f4=aa*b*c*(cb*cg-ca)*(k1*13+11*k3);
F=f1+f2+f3+f4;
all=hhl*bb*cc*sa2+kkl*aa*cc*sb2+111*aa*bb*sg2;
al2=2*hl*kl*a*b*cc*(ca*cb-cg);
al3=2*h1*11*a*bb*c*(cg*ca-cb);
al4=2*kl*11l*aa*b*c*(cb*cg-ca);
Al=all+al2+al3+als;

a2l1=hh3*bb*cc*sa2+kk3*aa*cc*sb2+113*aa*bb*sg2;
a22=2*h3*k3*a*b*cc*(ca*cb-cg);
a23=2*h3*13*a*bb*c*(cg*ca-cb);
a24=2*k3*13*aa*b*c*(cb*cg-ca);
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A2=a2l+a22+a23+a24;
costeta=F/(sqrt(Al)*sqrt(A2));
teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=(am-teta);
Al13=[teta,Dteta];
if Dteta<=error
p2=[h1+h3,k1+k3,11+13];
MM=[p1,p2,p3,D1,D3,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);
end
end % termina switch
end % termina for j
end % termina for 1
LMteta = size(Mteta);
if LMteta ==
err=err+0.01;
end
end % termina while
E=error;
[z,x] = size(Mteta);
fprintf(FILE, "Mteta = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
ifen~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",Mteta(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
fclose(FILE);
end % termina function
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Codigo “Calculad2.m”

function [Md]= Calculad2(P,L,Mabc,dm)
FILE = fopen("Calculad2.txt","w+");

[z,x] = size(P);
fprintf(FILE,"\nP = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
ife~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",P(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

[z,x] = size(L);
fprintf(FILE,"L = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",L(qg,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

[z,x] = size(Mabc);
fprintf(FILE, "Mabc = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f" ,Mabc(qg,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
fprintf(FILE,"dm = %.2f\n",dm);

% Esta funcidn calcula las distancias d de acuerdo a la
a=Mabc(1,2);

b=Mabc(1,3);
c=Mabc(1,4);

estructura.
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fprintf(FILE,"a
fprintf(FILE,"b
fprintf(FILE,"c

aa=a*a;
bb=b*b;
cc=c*c;

fprintf(FILE, "\naa

fprintf(FILE, "bb = %
fprintf(FILE,"cc = %
aai=1/aa;
bbi=1/bb;
cci=1/cc;

alfa=Mabc(2,1);
beta=Mabc(2,2);
gama=Mabc(2,3);
estructura=Mabc(1);

fprintf(FILE, "\nalfa
fprintf(FILE, "beta
fprintf(FILE, "gama

%.2f\n",a);
%.2f\n",b);
%.2f\n\n",c);

%.2f\n",aa);
.2f\n",bb);
.2f\n\n",cc);

%.2f\n",alfa);
.2f\n",beta);
.2f\n",gama);

%
%

fprintf(FILE,"estructura = %d\n\n",estructura);

err=0.1;

fprintf(FILE,"err

Md=[];
LMd=size(Md);

while LMd==0
error

%.2f\n\n" ,err);

dm * err;

fprintf(FILE, "\nerr = %.2f\n",err);

error

for i=1:L
pl=P(i,1:3);
p2=P(i,4:6);
p3=P(i,7:9);
d1=P(i,10:11);
d3=P(i,12:13);
al3=P(i,14:15);
h=p2(1);
k=p2(2);
1=p2(3);
hh=h*h;
kk=k*k;
11=1*1;

fprintf(FILE, "\nh

abs(error);
fprintf(FILE,"err = %

.2f\n",err);

%.2F\n",h);
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fprintf(FILE,"k = %.2f\n",k);
fprintf(FILE,"1l = %.2f\n",1);
fprintf(FILE, "hh = %.2f\n",hh);
fprintf(FILE, "kk = %.2f\n",kk);
fprintf(FILE,"11 = %.2f\n",11);

%.
%.

switch estructura
case 1
d=sqgrt((aa/(hh+kk+11)));
case 2
d=sqrt(aa*cc/(cc*(hh+kk)+aa*1l));
case 3
d=sqgrt(aa*bb*cc/(bb*cc*hh+aa*cc*kk+aa*bb*11l));
case 4
d=sqgrt(3*aa*cc/(4*cc*(hh+h*k+kk)+3*aa*1l));
case 5

ca=cos(alfa);

ca2=ca*ca;

ta=tan(alfa/2)"2;

x1l=aa*(1+ca-2*ca2);
x2=(1+ca)*(hh+kk+11)-(1-ta)*(h*k+k*1+1*h);
d=sqrt(x1/x2);

case 6

sb2=sin(beta)*sin(beta);
cb=cos(beta);
x1l=hh/aa*sb2;

x2=kk/bb;

x3=11/cc*sb2;
x4=2*h*1*cb/a*c*sb2;
X=X1*X2+x3-x4;
d=sqrt(1/x);

case 7

sa=sin(alfa);
sb=sin(beta);
sg=sin(gama);
sa2=sa*sa;
sb2=sb*sb;
sg2=sg¥*sg;
ca=cos(alfa);
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cb=cos(beta);

cg=cos(gama);

ca2=ca*ca;

cb2=cb*cb;

cg2=cg*cg;

sll=bb*cc*sa2;

s22=aa*cc*sb2;

s33=aa*bb*sg2;

sl2=a*b*cc*(ca*cb-cg);
s23=aa*b*c*(cb*cg-ca);
s31=a*bb*c*(cg*ca-cb);
V2=(aa*bb*cc)*(1-ca2-cb2-cg2+2*ca*cb*cg);
x=V2i*(s11*hh+s22*kk+s33*114+2*s12*h*k+2*s23*k*1+2*s31*1*h);
d=sqrt(Vv2/x);

end

Dd=abs(dm-d);
fprintf(FILE,"d = %.2f\n",d);
fprintf(FILE,"Dd = %.2f\n",Dd);

if Dd<=error
d2=[d,Dd];
Sd=[p1,p2,p3,d1,d2,d3,al13];
Md=cat(1,Md,Sd);
end
end
LMd=size(Md);
if LMd==0
err=err+0.01;
end

end
[z,x] = size(Md);
fprintf(FILE, "\nMd = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",Md(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
end
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Codigo “Calculatetal2.m”

function [Mteta]= Calculatetal2(M,Mabc,am)

FILE = fopen(“"Calculatetal2.txt","w+");
[z,x] = size(M);
fprintf(FILE,"M = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",M(q,e));
end

fprintf(FILE,"]\n");
end

[z,x] = size(Mabc);

fprintf(FILE, "Mabc = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e~=1
fprintf(FILE,",");
end

fprintf(FILE,"%.2f" ,Mabc(qg,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
fprintf(FILE,"am = %.2f\n",am);

Esta funcidén calcula el angulo entre los dos vectores
de acuerdo a la estructura explorada.

Se trabaja con:
caso: se refiere a los spots que se estan analizando, 12 significa
que se estan trabajando los spots 1 y 2; 23 los spots 2 y 3.

Plal= Matriz de indices de Miler spot 1(caso 12) 6 2 (caso 23);
pla2=iMatriz de indices de Miler spot 2(caso 12) 6 3 (caso 23);

Lo que se encuentra en la Matrix Mabc:
(1,1)= Estructura;

(1,2)= valor del parametro de red a;

(1,3)= valor del parametro de red b;

(1,4)= valor del parametro de red c;

(2,1)= valor del angulo alfa;

(2,2)= valor del angulo Beta;

(2,3)= valor del angulo gamma;

(2,4)= 1 si la estructura es centrada en las caras 2 si es centrada

en el cuerpo.r=angulo calculado en radianes;
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0,
(]

%
%

0,
(]

%
%

Q

L=

tetag=angulo calculado en grados;
dc= distancia calculada;

EZ=eje de zona;

Solu=matriz de salida

Plal: es la matriz que contiene todas las conbinaciones
signos) de (h k 1) para el spot 1

= Mabc(1,2);
b=Mabc(1,3);
c=Mabc(1,4);

fprintf(FILE,"a
fprintf(FILE,"b
fprintf(FILE,"c

%.2f\n",a);
%.2f\n",b);
%.2f\n\n",c);

aa=a*a;
bb=b*b;
cc=c*c;

fprintf(FILE, "\naa
fprintf(FILE,"bb =
fprintf(FILE, "cc

%.2f\n",aa);
.2f\n",bb);
.2f\n\n",cc);

3R R

alfa=Mabc(2,1);
beta=Mabc(2,2);
gama=Mabc(2,3);
estructura=Mabc(1,1);

fprintf(FILE, "\nalfa = %.2f\n",alfa);
fprintf(FILE, "beta = %.2f\n",beta);
fprintf(FILE, "gama = %.2f\n",gama);
fprintf(FILE, "estructura = %d\n\n",estructura);

size(M);

err=0.1;
Mteta=[];
LMteta=size(Mteta);

while LMteta==0

error = am * err;
fprintf(FILE, "\nerr = %.2f\n",err);
error = abs(error);
fprintf(FILE, "err = %.2f\n",err);
for i=1:L

h1=M(i,1);

k1=M(i,2);

11=M(i,3);

h2=M(1i,4);

k2=M(1i,5);

12=M(1i,6);

(incluyendo
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hhil=h1*h1;
kk1=k1*k1;
111=11*11;
hh2=h2*h2;
kk2=k2*k2;
112=12%12;

A13=M(i,16:17);

fprintf(FILE, "\nhl = %.2f\n",h1);
fprintf(FILE,"k1 = %.2f\n",k1);
fprintf(FILE,"11 = %.2f\n",11);
fprintf(FILE,"hhl = %.2f\n",hh1);
fprintf(FILE,"kkl = %.2f\n",kk1);
fprintf(FILE,"111 = %.2f\n",111);

fprintf(FILE, "h2
fprintf(FILE, "k2
fprintf(FILE,"12
fprintf(FILE, "hh2
fprintf(FILE, "kk2
fprintf(FILE,"112

%.2F\n",h2);

%.2F\n",k2);

%.2F\n",12);
%.2F\n",hh2);
%.2F\n",kk2);
%.2f\n",112);

[z,x] = size(A13);

fprintf(FILE,"A13 = \n");

for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x

ifen~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",A13(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");

end
switch estructura
case 1

costeta=(h1*h2+k1*k2+11*12)/sqrt((hhl+kk1+111)*(hh2+kk2+112));
teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=abs(am-teta);
Al2=[teta,Dteta];
if Dteta<=error
MM=[M(i,1:15),A12,A13];
Mteta=cat(1l,Mteta,MM);
end

case 2

t1=((h1*h2+k1*k2)/aa)+(11*12/cc);
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t2=((hh1+kk1)/aa)+(111/cc);
t3=((hh2*kk2)/aa)+(112/cc);
costeta=tl/sqrt(t2*t3);
teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=abs(am-teta);
Al2=[teta,Dteta];
if Dteta<=error
MM=[M(i,1:15),A12,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);
end

case 3

tl=(h1*h2/aa)+(k1*k2/bb)+(11*12/cc);
t2=(hh1/aa)+(kk1/bb)+(111/cc);
t3=(hh2/aa)+(kk2/bb)+(112/cc);
costeta=tl/sqrt(t2*t3);
teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=abs(am-teta);
Al2=[teta,Dteta];
if Dteta<=error
MM=[M(i,1:15),A12,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);
end

case 4

t1=h1*h2+k1*k2+0.5* (h1*k2+k1*h2)+(0.75*aa*11*12)/cc;
t2=hh1l+kk1+h1*k1+(0.75*%aa*11)/cc;
t3=hh2+kk2+h2*k2+(0.75*%aa*12)/cc;
costeta=tl/sqrt(t2*t3);
teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=abs(am-teta);
Al2=[teta,Dteta];
if Dteta<=error
MM=[M(i,1:15),A12,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);
end

case 5

hilr=(2*h1+k1+11)/3;

kir=(-h1+k1+11)/3;

lir=(-h1-2*k1+11)/3;

h2r=(2*h2+k2+12)/3;

k2r=(-h2+k2+12)/3;

12r=(-h2-2*k2+12)/3;

hhlr=hlr*hilr;

kklr=klr*kilr;

111r=11r*11r;
tir=hlr*h2r+klr*k2r+0.5*(hlr*k2r+h2r*klr)+(0.75%aa/cc)*11r*12r;
t2r=hhlr+kklr+hlr*klr+(0.75%aa/cc)*111r;
t3r=hh2r+kk2r+h2r*k2r+(0.75%aa/cc)*112r;
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costeta=tlr/sqrt(t2r*t3r);
teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=abs(am-teta);
Al2=[teta,Dteta];
if Dteta<=error
MM=[M(i,1:15),A12,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);
end

case 6
sb=sin(beta);

sb2=sb*sb;
cb=cos(beta);

sl=(h1*h2/aa)+(k1*k2*sb2/bb)+(11*13/cc)-((11*h2+12*h1l)*cb/a*c);
s2=(hhl/aa)+(kk1*sb2/bb)+(111/cc)-(2*h1*11*cb/a*c);
s3=(hh2/aa)+(kk2*sb2/bb)+(112/cc)-(2*h2*12*cb/a*c);

costeta=sl/sqrt(s2*s3);
teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=abs(am-teta);
Al2=[teta,Dteta];
if Dteta<=error
MM=[M(i,1:15),A12,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);
end

case 7
sa=sin(alfa);
sb=sin(beta);
sg=sin(gama);
sa2=sa*sa;
sb2=sb*sb;
sg2=sg*sg;
ca=cos(alfa);
cb=cos(beta);
cg=cos(gama);

fl=h1*h2*bb*cc*sa2+kl*k2*aa*cc*sb2+11*12*aa*bb*sg2;

f2=a*b*cc*(ca*cb-cg)*(k1*h2+h1*k2);
f3=a*bb*c*(cg*ca-cb)*(h1*12+11*h2);
f4=aa*b*c*(cb*cg-ca)*(k1*12+11*k2);
F=f1+f2+f3+f4;
all=hhl*bb*cc*sa2+kkl*aa*cc*sb2+111*aa*bb*sg2;
al2=2*h1*kl*a*b*cc*(ca*cb-cg);
al3=2*h1*11*a*bb*c*(cg*ca-cb);
al4=2*kl*11*aa*b*c*(cb*cg-ca);
Al=all+al2+al3+al4;

a2l1=hh2*bb*cc*sa2+kk2*aa*cc*sb2+112*aa*bb*sg2;
a22=2*h2*k2*a*b*cc*(ca*cb-cg);
a23=2*h2*12*a*bb*c*(cg*ca-cb);
a24=2*k2*12*aa*b*c*(cb*cg-ca);
A2=a2l1+a22+a23+a24;
costeta=F/(sqrt(Al)*sqrt(A2));
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teta=acos(costeta)*57.295;
Dteta=(am-teta);
Al2=[teta,Dteta];
if Dteta<=error
MM=[M(i,1:15),A12,A13];
Mteta=cat(1,Mteta,MM);
end

end % termina switch

end % Termina for i
LMteta=size(Mteta);
if LMteta==0
err=err+0.01;
end
end % termina while
[z,x] = size(Mteta);
fprintf(FILE, "Mteta = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
ife~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f" ,Mteta(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
end % termina function
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Codigo “EjeZona.m”

function [PSLF]=EjeZona(M,mhkl)

[L,~] = size(M);

PSL=[];

for i = 1:L
h1=M(i,1);
k1=M(i,2);
11=M(1i,3);
h2=M(i,4);
k2=M(i,5);
12=M(i,6);
h3=M(1,7);
k3=M(i,8);
13=M(1i,9);

pl=[h1,k1,11];
p2=[h2,k2,12];
p3=[h3,k3,13];
D1=M(i,10:11);
D2=M(1i,12:13);
D3=M(i,14:15);
A12=M(i,16:17);
A13=M(i,18:19);

u=k1*13-k3*11;
v=11*h3-13*h1;
w=h1*k3-h3*k1;
EZ=[u,v,w];
EZS=sum(EZ);

if EZS ~= 0
ud=u*hl+v*kl+w*11;
vO=u*h2+v*k2+w*12;
wl=u*h3+v*k3+w*13;
EZ0=[u0 vO wo];
EzZS@=sum(EZ0);
if EZSe==0

Ezv=[EZ,pl,D1,p2,D2,p3,D3,A12,A13];
PSL=cat(1,PSL,EZV);
end

end

LL=size(PSL);

PSLF=[];

for x=1:LL
11=max(pl);
12=max(p2);
13=max(p3);
if 11<=mhkl && 12<=mhkl && 13<=mhkl

NS=PSL(X, :);
PSLF=cat(1,PSLF,NS);
end
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end
end
end
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Codigo “escribe.m”

function escribe(X,Y,ME,Mabc,dm,am,matel,elemento)

LE=size(ME);
Nsol=[1:LE]";
u=ME(:,1);
v=ME(:,2);
w=ME(:,3);
h1=ME(:,4);
k1=ME(:,5);
11=ME(:,6);
d1=ME(:,7);
Dd1=ME(:,8);
h2=ME(:,9);
k2=ME(:,10);
12=ME(:,11);
d2=ME(:,12);
Dd2=ME(:,13);
h3=ME(:,14);
k3=ME(:,15);
13=ME(:,16);
d3=ME(:,17);
Dd3=ME(:,18);
al2=ME(:,19);
Dal2=ME(:,20);
al3=ME(:,21);
Dal3=ME(:,22);

format short
a=Mabc(1,2);
b=Mabc(1,3);
c=Mabc(1,4);
Vabc=[a;b;c];
alfa=Mabc(2,1)*57.295;
beta=Mabc(2,2)*57.295;
gama=Mabc(2,3)*57.295;
Vang=[alfa;beta;gama];

dl = round(di,4);

Dd1 = round(Dd1,4);
d2 = round(d2,4);

Dd2 = round(Dd1,4);
d3 = round(d3,4);

Dd3 = round(Dd3,4);
al2 = round(al2,4);
Dal2 = round(Dal2,4);
al3 = round(al3,4);
Dal3 = round(Dal3,4);

format short
d_medida=[dm];
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Ang_medido=[am];

nomXYdA= {' ','x"','y',"'d medida', "Ang medido'};
names={'Punto 1';'Punto 2';'Punto 3'};
TXYdA=table(names,X',Y',d_medida',Ang_medido');
CXYdA=table2cell(TXYdA);

XYdA=[nomXYdA;CXYdA];

writecell(XYdA,matel, "Sheet",elemento, "Range","03");

nomabc={"'a,b,c', 'alfa,beta,gama’};
Tabc=table(Vabc,Vang);

Cabc=table2cell(Tabc);

abc=[nomabc;Cabc];

writecell(abc,matel, "Sheet",elemento, "Range","U3");

nomP={'Solucién','u’,'v','w','h1",'k1","'11","'h2",'k2","'12","'h3"','k3", ...
‘13','d1','Dd1','d2"','Dd2"','d3"','Dd3"', "angl’', 'Dangl', 'ang3"', 'Dang3'};
TP=table(Nsol,u,v,w,h1,k1,11,h2,k2,12,h3,k3,13,d1,Dd1,d2,Dd2,d3,Dd3, ...
al2,Dal2,al3,Dal3);
CP=table2cell(TP);
P=[nomP;CP];
writecell(P,matel, 'sheet',elemento, 'Range', 'Al0");

end
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Codigo “Extincion.m”

function [MF]=Extincion(M,L,red)

% Si la estructura es:

%
%
%
%

Primitiva, entonces red=0 y no pasa por esta funcion.

Centrada en las caras (fcc), entonces es el caso 1.
Centrada en el cuerpo (bcc), entonces es el caso 2.

Centrada en 2 caras paralelas, entonces es el caso 3.

MF=[1;

for

i=1:L

p1=[M(i,4)A2,M(i,5)“2,M(i,6)A2];
p2=[M(i,9)A2,M(i,10)“2,M(i,11)A2];
p3=[M(i,14)*2,M(i,15)"2,M(i,16)"2];

sl=sum(pl);
s2=sum(p2);
s3=sum(p3);
rl=rem(sl1,2);
r2=rem(s2,2);
r3=rem(s3,2);

switch red

case 1

case 2

case 3

% Red tipo F (en el caso cubico:

if ri==e || ri1==3
if r2==0 || r2==3
if r3==0 || r3==3
MF=cat(1,MF,M(i,:));
end
end
end

% Red tipo F (en el caso cubico:

if r1==0 || r2==0 || r3==0
MF=cat (1,MF,M(1i,:));
end

% Red tipo A

fcc)

bcc)

al=rem(M(i,5)"2+M(i,6)"2); % (k+1)

a2=rem(M(i,10)"2+M(i,11)"2);
a3=rem(M(i,15)"2+M(i,16)"2);
Al=rem(al,2);
A2=rem(a2,2);
A3=rem(a3,2);
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end
end

end

bl=rem(M(i,4)*2+M(i,6)"2); % (h+l)

b2=rem(M(i,9)"2+M(i,11)"2);
b3=rem(M(i,14)72+M(i,16)"2);
Bl=rem(b1,2);

B2=rem(b2,2);

B3=rem(b3,2);

cl=rem(M(i,4)*2+M(i,5)"2); % (h+k)

c2=rem(M(i,9)"2+M(i,10)"2);
c3=rem(M(i,14)72+M(i,15)"2);
Cl=rem(c1,2);

C2=rem(c2,2);

C3=rem(c3,2);

if Al==1 && A2==1 && A3==1
MF=cat(1,MF,M(i,:));
end

if Bl==1 && B2==1 && B3==1
MF=cat(1,MF,M(i,:));
end

if Cl==1 && (C2==1 && (3==1
MF=cat(1,MF,M(i,:));
end
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Codigo “main.m”

function main(h)

try

waitbar(@.1,h, "Recuperando informacién");
FILE = fopen("log.txt","w+");

FILE2

fopen("tmp_plantilla.txt","r");

FILE3 = fopen("error.txt","w+");

arch_temp = fscanf(FILE2,"%s");

non non

puntol = readmatrix(arch_temp, "OutputType","string","Range","C3

:D3");

punto2 = readmatrix(arch_temp, "OutputType","string","Range","C4:D4");

punto3 = readmatrix(arch_temp, "OutputType","string","Range","C5
Vall = 1;
mhkl = readmatrix(arch_temp, "Range","G3:G3");

won non

:D5");

tabla = readmatrix(arch_temp, "OutputType","string","Range","H3:H3");

valuecase = readmatrix(arch_temp, "Range","I3:13");

if Vall ~=1

Vall = 0;
end
if valuecase == 1

nombre = "E_Cubica.xls";
elseif valuecase ==

nombre = "E_Tetragonal.xls";
elseif valuecase ==

nombre = "E_Ortorombica.xls";
elseif valuecase ==

nombre = "E_Hexagonal.x1ls";
elseif valuecase ==

nombre = "E_Rombohedral.xls";
elseif valuecase == 6

nombre = "E_Monoclinica.x1s";
elseif valuecase ==

nombre = "E_Triclinica.xls";
end

fprintf(FILE, "arch_temp = %s\n",arch_temp);
fprintf(FILE, "mhkl = %d\n",mhkl);

fprintf(FILE, "tabla = %s\n",tabla);

fprintf(FILE, "valuecase = %d\n",valuecase);

fprintf(FILE, "nombre = %s\n",nombre);

fprintf(FILE,"Vall = %d\n",Vall);

fprintf(FILE, "puntol = [%f,%f]\n",puntol(1),puntol(2));
fprintf(FILE, "punto2 [%f,%Ff]\n",punto2(1),punto2(2));
fprintf(FILE, "punto3 [%Ff,%Ff]1\n\n",punto3(1),punto3(2));
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waitbar(@.2,h,"Calculando distancias...");
[dm,am,spots] = obtenciondatos(puntol,punto2,punto3,Vvall);

fprintf(FILE, "am [%f,%f,%F]\n" ,am(1),am(2),am(3));
fprintf(FILE, "dm [%F,%f,%F]\n" ,dm(1),dm(2),dm(3));
fprintf(FILE, "spots = [%f,%f]\n",spots(1,1),spots(1,2));
fprintf(FILE, "spots [%Ff,%f]1\n",spots(2,1),spots(2,2));
fprintf(FILE, "spots [%f,%F]\n\n",spots(3,1),spots(3,2));

if vall ~= 2
X=[spots(1:3)];
Y=[spots(4:6)];

end

MRX = readmatrix(nombre, 'sheet',tabla);
[m,z] = size(MRX);

np = m-2;

fprintf(FILE,"MRX = \n");
for g = 1:m
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:z
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f" ,MRX(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

fprintf(FILE, "Tamafo = %d\n",m);
fprintf(FILE, "np = %d\n\n",np);

Mabc
MP1laRx

MRX(1:2,:);
MRX(3:m,:);

[z,x] = size(Mabc);
fprintf(FILE, "Mabc = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
ife~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",Mabc(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
[z,x] = size(MPlaRx);
fprintf(FILE, "MPlaRx = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
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for e = 1:x
ife~=1
fprintf(FILE,",");
end

fprintf(FILE,"%.2f",MPlaRx(q,e));

end
fprintf(FILE,"]\n");
end

red=Mabc(2,4);
est=Mabc(1,1);

fprintf(FILE, "\nred = %d\n",red);
fprintf(FILE,"est = %d\n",est);

waitbar(0.4,h,"Calculando...");

M1=Compara(dm(1l),np,MPlaRx);
Ll=size(M1);
D1=Calculad13(M1,L1,Mabc,dm(1));
MD1=unique(D1, 'rows', 'stable');

[z,x] = size(M1);
fprintf(FILE,"\nM1 = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end

fprintf(FILE,"%.2f",M1(q,e));

end
fprintf(FILE,"]\n");
end
[z,x] = size(D1);
fprintf(FILE,"D1 = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e~=1
fprintf(FILE,",");
end

fprintf(FILE,"%.2f",D1(q,e));

end

fprintf(FILE,"]\n");
end
[z,x] = size(MD1);
fprintf(FILE,"MD1 = \n");
for q = 1:z

fprintf(FILE,"[");

for e = 1:x

ife~=1
fprintf(FILE,",");
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end
fprintf(FILE,"%.2f",MD1(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

M3=Compara(dm(3),np,MPlaRx);
L3=size(M3);
D3=Calculad13(M3,L3,Mabc,dm(3));
MD3=unique(D3, 'rows"', 'stable");

[z,x] = size(M3);
fprintf(FILE,"\nM3 = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",M3(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
[z,x] = size(D3);
fprintf(FILE,"D3 = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",D3(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
[z,x] = size(MD3);
fprintf(FILE,"MD3 = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",MD3(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

DA13=Calculatetal3(MD1,MD3,Mabc,am(3));
MDA13=unique(DA13, 'rows', 'stable');
LA13=size(MDA13);

[z,x] = size(DA13);
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fprintf(FILE, "\nDA13 = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:X
if e~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",DA13(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end
[z,x] = size(MDA13);
fprintf(FILE, "MDA13 = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",MDA13(qg,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

MD123=Calculad2(MDA13,LA13,Mabc,dm(2));
LD2=size(MD123);

[z,x] = size(MD123);
fprintf(FILE, "\nMD123 = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e ~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",MD123(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

MDA=Calculatetal2(MD123,Mabc,am(2));
DA=unique(MDA, 'rows', 'stable"');
LDA = size(DA);

waitbar(@.8,h,"Guardando...");

[z,x] = size(MDA);
fprintf(FILE, "\nMDA = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
ife~=1
fprintf(FILE,",");
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end
fprintf(FILE,"%.2f" ,MDA(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

FDA=EjeZona(DA,mhkl);
LFAD=size(FDA);

[z,x] = size(FDA);
fprintf(FILE,"\nFDA = \n");
for q = 1:z
fprintf(FILE,"[");
for e = 1:x
if e~=1
fprintf(FILE,",");
end
fprintf(FILE,"%.2f",FDA(q,e));
end
fprintf(FILE,"]\n");
end

if red==0
FFDA=FDA;
else
FFDA=Extincion(FDA, LFAD,red);
end
matel = "salida.xlsx";
escribe(X,Y,FDA,Mabc,dm,am,matel, tabla);
fclose(FILE);
fclose(FILE3);

catch ME

end
end

fclose(FILE);
causa = string(ME.cause);

fecha = datetime("now","InputFormat","uuuu-MM-dd'T 'HH:mm:ss.SSS");

fprintf(FILE3,"Error en proceso\n");
fprintf(FILE3, "%s\n",fecha);
fprintf(FILE3, "%s\n",ME.identifier);
fprintf(FILE3, "%s\n",ME.message);
fprintf(FILE3, "%s\n",causa);
fprintf(FILE3, "%s\n",ME.getReport);
fclose(FILE3);
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Codigo “PIPD2.m”

function varargout = PIPD2(varargin)
% PIPD2 MATLAB code for PIPD2.fig

% PIPD2, by itself, creates a new PIPD2 or raises the existing

% singleton*.

%

% H = PIPD2 returns the handle to a new PIPD2 or the handle to

% the existing singleton*.

% PIPD2('CALLBACK',hObject,eventData,handles,...) calls the local

% function named CALLBACK in PIPD2.M with the given input arguments.

% PIPD2('Property', 'Value',...) creates a new PIPD2 or raises the

% existing singleton*. Starting from the left, property value pairs are
% applied to the GUI before PIPD2_OpeningFcn gets called. An

% unrecognized property name or invalid value makes property application
% stop. All inputs are passed to PIPD2_OpeningFcn via varargin.

%

% *See GUI Options on GUIDE's Tools menu. Choose "GUI allows only one
% instance to run (singleton)".

%

% See also: GUIDE, GUIDATA, GUIHANDLES

>

Edit the above text to modify the response to help PIPD2

xR

4 Last Modified by GUIDE v2.5 26-Nov-2023 15:14:28

% Begin initialization code - DO NOT EDIT

gui_Singleton = 1;

gui_State = struct('gui_Name', mfilename,
'gui_Singleton', gui_Singleton,
'gui_OpeningFcn', @PIPD2_OpeningFcn,
'gui_ OutputFcn', @PIPD2_OutputFcn,
'gui_LayoutFcn', [] ,
'gui_Callback', [D;

if nargin && ischar(varargin{1})

gui_State.gui_Callback = str2func(varargin{1});

end
if nargout
[varargout{1l:nargout}] = gui_mainfcn(gui_State, varargin{:});
else
gui_mainfcn(gui_State, varargin{:});
end

% End initialization code - DO NOT EDIT

% --- Executes just before PIPD2 is made visible.

function PIPD2_OpeningFcn(hObject, eventdata, handles, varargin)
axes('Units', 'normalized', 'Position',[@0 © 1 1]);

[x,map] = imread('PantallaGUIDE.png', 'png');
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image(x)

% This function has no output args, see OutputFcn.

% hObject handle to figure

% eventdata reserved - to be defined in a future version of MATLAB

0,

% handles structure with handles and user data (see GUIDATA)

0,

4 varargin  command line arguments to PIPD2 (see VARARGIN)

% Choose default command line output for PIPD2
handles.output = hObject;

% Update handles structure
guidata(hObject, handles);

% UIWAIT makes PIPD2 wait for user response (see UIRESUME)
% uiwait(handles.figurel);

% --- Outputs from this function are returned to the command line.
function varargout = PIPD2_OutputFcn(hObject, eventdata, handles)

% varargout cell array for returning output args (see VARARGOUT);
% hObject handle to figure

% eventdata reserved - to be defined in a future version of MATLAB
% handles structure with handles and user data (see GUIDATA)

% Get default command line output from handles structure
varargout{1l} = handles.output;

% --- Executes on button press in pushbuttonl.

function pushbuttonl_Callback(hObject, eventdata, handles)

[filename, pathname] = uigetfile({'*.xlsx','Abrir Archivo de Excel'}, 'Selecciona el
Archivo');

FILE = fopen("tmp_plantilla.txt","w");

fprintf(FILE,"%s%s",pathname,filename);

fclose(FILE);

set(handles.text3, 'String',filename);

% warndlg('Mensaje de aviso', 'Mensaje de Usuario');
% helpdlg({'Mensaje'} ,{'de'}, {'ayuda'}, 'Mensaje de usuario');
% msgbox('Mensaje’', 'Mensaje de Usuario', 'modal');

% [x,map] = imread('img.jpg');
% msgbox('Mensaje de aviso', 'Mensaje de Usuario', 'costum',x,map, 'modal’);
%[M, string, full] = xlread([pathname, filename]);

% hObject handle to pushbuttonl (see GCBO)
% eventdata reserved - to be defined in a future version of MATLAB
% handles structure with handles and user data (see GUIDATA)

% --- Executes on button press in pushbutton2.
function pushbutton2_Callback(hObject, eventdata, handles)
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opc=questdlg('¢Desea salir del programa?','SALIR','Si"','No','No");
if strcmp(opc, 'No')
return
end
clear, clc, close all;
% hObject handle to pushbutton2 (see GCBO)
% eventdata reserved - to be defined in a future version of MATLAB
% handles structure with handles and user data (see GUIDATA)

% --- Executes on button press in pushbutton3.
function pushbutton3_Callback(hObject, eventdata, handles)
plantilla = get(handles.text3,'String"');
if isempty(plantilla)
warndlg('No ha selecciona plantilla', 'Mensaje de Usuario');
else
h = waitbar(@, 'Ejecutando, por espere');
pause(.5);
main(h);
waitbar(1,h,"Terminando...");
pause(1);
close(h);
FILE2 = fopen("error.txt","r");
txt_error = fscanf(FILE2,"%s");
fclose(FILE2);
if isempty(txt_error)
msgbox('Proceso terminado', 'Mensaje de Usuario', 'modal');
set(handles.text3, 'String',"");
Isalida.xlsx;
else
warndlg({'E1l procesos no pudo terminar', 'Revisar archivo de
error.txt'}, '"Mensaje de Usuario');
set(handles.text3, 'String',"Error, revisar error.txt");
end
end
% hObject handle to pushbutton3 (see GCBO)
% eventdata reserved - to be defined in a future version of MATLAB
% handles structure with handles and user data (see GUIDATA)

function text3_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)

% hObject handle to editl (see GCBO)

% eventdata reserved - to be defined in a future version of MATLAB

% handles empty - handles not created until after all CreateFcns called

% Hint: edit controls usually have a white background on Windows.
% See ISPC and COMPUTER.
if ispc && isequal(get(hObject, 'BackgroundColor'),
get (0, 'defaultUicontrolBackgroundColor'))
set(hObject, 'BackgroundColor', 'white');
end
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