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Resultados: Difracción de rayos X y Neutrones
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Conclusiones

LaSrAlO4 LaSrAl0.9Mg0.1O4- LaSrAl0.8Mg0.2O4- LaSrAl0.7Mg0.3O4-

a (Å) 3.7578(2) 3.7689(1) 3.7688(2) 3.7801(1)

c (Å) 12.6486(7) 12.6761(8) 12.6834(10) 12.6877(7)

V (Å3) 178.61(2) 180.06(1) 180.15(2) 181.30(1)

Oc O1 2 1.99(1) 2.01(4) 2.01(4)

Oc O2 2 1.95(2) 2.06(6) 1.99(2)

c2 3.68 1.24 1.40 2.21

Rp 3.75 3.16 3.33 2.96

Rwp 1.91 4.00 4.17 3.93

RBragg 2.19 2.84 4.61 6.42

Cristalito (nm) 223,6 105,4 70,7 111,8

Ruddlesden-Popper n=1 
An+1BnO3n+1
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Este trabajo muestra que a través del método citrato nitrato es posible dopar con magnesio la estructura perovskita tipo K2NiO4 basados en compuestos LaSrAlO4. La
solubilidad alcanzada por el método permite dopar hasta el 30% de los átomos de aluminio. El efecto de la incorporación de átomos de magnesio a la estructura
produce un aumento en el volumen de la celda unidad, esto debido a que el magnesio tiene mayor radio iónico. Por otro lado el desbalance electrostático inducido por
la incorporación de un átomo de valencia menor (Mg2+) produce vacancias de oxigeno en la estructura, esto según los resultados expuestos en los valores de ocupación
tras el refinamiento Rietveld mediante el software FULLPORF. El tamaño de cristalito de los compuestos dopados con magnesio posiciona estas perovskitas en
materiales de dimensiones nanométricas.

Mediante difracción de rayos X se logra caracterizar la
estructura cristalina LaSrAlO4, esta estructura permite la
incorporación de Mg de hasta un 30% de solubilidad.
También se calculó el tamaño de cristalito mediante WH.

Mediante difracción de neutrones realizada en el PSI Suiza se logró determinar los
parámetros de red y volumen de la celda unidad del sistema mediante
refinamiento Rietvled. Se observó que existen vacancias de oxigeno para x=0.1
mientras que para x=0.2 y 0.3 la estequiometria de los oxígenos presenta un δ
inconsecuente al a estructura ya que su suma es mayor que 4. Sorprendentemente
esto se debe a la inserción de moléculas de agua en el espacio intersticial lo que
queda rebelado mediante NPD.

Los mecanismos de conducción iónica
reportados en estos sistemas está
basado en vacancias, por este motivo
al momento de diseñar estos
materiales hay que escoger dopantes
que permitan producir un desbalance
electrostático del sistema, este
desbalance será equilibrado mediante
la generación de vacancias de oxigeno


