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Re su men

La es truc tu ra cris ta li na del sis te ma de alea cio nes Cu(In1-xGax)5Se8 (0 £ x £ 1), pre pa radas
por fusión di rec ta de la mez cla es te quio mé tri ca de los ele men tos, ha sido es ta ble ci da por di frac -
ción de ra yos X en pol vo. Se en con tró la pre sen cia de una fase te tra go nal a tem pe ra tu ra am -
bien te en el ran go de com po si ción 0,4 £  x £1,0. Se ex pli ca la ra zón de la exis ten cia de las es truc -
tu ras te tra go nal y he xa go nal re por ta das para el CuIn5Se8 y tam bién su coe xis ten cia por de ba jo
de x < 0,4 ob ser va da en este tra ba jo. En el ran go de com po si ción 0 £ x £ 1, los paráme tros de
red de la cel da uni ta ria a y c de la fase te tra go nal varían des de 5,77 a 5,48 Å y des de 11,61 a
10,94 Å, res pec ti va men te.

Pa la bras cla ve: Com pues tos de va can cia or de na da, Cu(In1-xGax)5Se8; se mi con duc to res.

Growth and structural characterization
of Cu(In1-xGax)5Se8 alloy system

Abs tract

The crys ta lli ne struc tu re of the Cu(In1-xGax)5Se8 (0 £ x £ 1) alloy sys tem, pre pa red by di rect
fu sion of the stoi chio me tric mix tu re of the ele ments, has been es ta blished by X-ray powder
diffrac tion (XRD). The pre sen ce of a te tra go nal struc tu re at room tem pe ra tu re is found in the
com po si tion ran ge 0.4 £ x £ 1.0. The rea son for the re por ted te tra go nal and he xa go nal struc tu -
res of CuIn Se8 and also their co- e xis ten ce be low x < 0.4 ob ser ved in the pre sent work is ex plai -
ned. In the com po si tion ran ge 0 £ x £ 1, the unit cell latti ce pa ra me ters a and c of the te tra go nal
pha se vary from 5.77 to 5.48 Å and from11.61 to 10.94 Å, res pec ti vely.

Key words: Cu(In1-xGax)5Se8; or de red va cancy com pound; se mi con duc tors.

In tro duc ción

Par tien do del es tu dio de la fí si ca de de -
fec tos del CuIn Se2, Zhang et al (1) han mos -
tra do que los de fec tos de pa res do nor- a cep -

tor (2VCu

-1 +InCu

2+) y (2CuIn

-2 +InCu

2+) en este
com pues to ter na rio tie nen, bajo cier tas con -
di cio nes, ener gías de for ma ción par ti cu lar -
men te ba jas. Ellos es ta ble cie ron que la for -
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ma ción y es ta bi li dad de los com pues tos de
va can te or de na da (CVO) CuIn5Se8, CuIn3Se5, 
Cu2In4Se7 y Cu3In5Se9, se ori gi nan de la re pe -
ti ción de una uni dad sim ple de (2VCu

-1 +InCu

2+)
por cada n= 4, 5, 7 y 9 uni da des de CuIn Se2,
res pec ti va men te. En vir tud de la gran ne ce -
si dad de com pren der la fí si ca bá si ca de los
CVO, los es fuer zos han sido con cen tra dos
prin ci pal men te en el es tu dio del CuIn3Se5.
La ca rac te ri za ción es truc tu ral del cris tal
(2-4) y las pro pie da des óp ti cas (3-7) y eléc -
tri cas (3) de este com pues to han sido re por -
ta das úl ti ma men te. Aun que apa re cen al gu -
nos tra ba jos en la li te ra tu ra so bre CuIn5Se8

(2, 8-12) y el CuGa5Se8 (11, 12), prác ti ca -
men te nin gu no exis te so bre el sis te ma
Cu(In1-xGax)5Se8, a pe sar de su po si ble im por -
tan cia tec no ló gi ca. Por esta ra zón, en el pre -
sen te tra ba jo re por ta mos las pro pie da des
es truc tu ra les del sis te ma Cu(In1-xGax)5Se8

ob te ni das a tra vés de Di frac ción de ra yos X
en pol vo (XRD).

De ta lles Ex pe ri men ta les

Lin go tes de Cu(In1-xGax)5Se8, con x= 0,
0,2, 0,4, 0,6, 0,8 y 1, fue ron pre pa ra dos me -
dian te la téc ni ca de fu sión di rec ta en hor nos
ver ti ca les de la mez cla es te quio mé tri ca de los 
ele men tos cons ti tu yen tes, de pu re za (5N),
con te ni dos den tro de cáp su las de cuar zo se -
lla das al va cío (~10-6 torr). Las cáp su las fue -
ron pre via men te re cu bier tas de gra fi to por
me dio de pi ro li sis con ace to na (13, 14) para
pre ve nir la ad he sión del lin go te a la cáp su la.
Para mi ni mi zar el ries go de ex plo sión de bi do
a las reac cio nes exo tér mi cas en tre los ele -
men tos del gru po III y el se le nio, las cáp su las
fue ron len ta men te ca len ta das des de al gu nos 
gra dos por de ba jo del pun to de fu sión del se -
le nio, ter mi nán do se el ca len ta mien to al lle -
gar a 1100°C. Se man tu vo esta úl ti ma tem -
pe ra tu ra por 24h y se agi ta ron las cáp su las
sua ve men te para que los ele men tos en fase
lí qui da se mez cla ran com ple ta men te an tes
de ini ciar el en fria mien to a 5°C/h y ter mi nar
el pro ce so con el re co ci do por 4 días a 500°C.
La con duc ti vi dad fue tipo n para 0 £ x£ 0,4 y
tipo p para 0,6 £ x£ 1, tal como se pudo ob -

ser var con la téc ni ca de la pun ta ca lien te. Se
ob tu vie ron lin go tes de ca li dad me dia na,
pues al gu nas sec cio nes pre sen ta ron po ro si -
dad y agrie ta mien tos. Al dis mi nuir el con te -
ni do de Ga lio, los lin go tes mues tran una es -
truc tu ra en ca pas, la cual es in clu so vi si ble
en un mi cros co pio óp ti co (10). La com po si -
ción de cada alea ción fue de ter mi na da por la
téc ni ca de es pec tros co pia ató mi ca de emi -
sión con plas ma aco pla do por in duc ción
(ICP) con un apa ra to mul ti ca nal Perkin El -
mer Op ti ma 3200 RL. Es tas me di das fue ron
lle va das a cabo en so lu cio nes áci das de
HNO3. La com po si ción de cada alea ción re -
sul tó cer ca na al va lor teó ri co ideal de la com -
po si ción ini cial. Las me di das de ra yos X se
rea li za ron con el mé to do del pol vo uti li zan do
un equi po Sie mens D5005 con áno do de co -
bre (a2/a1=0.5) y geo me tría Bragg- Bren ta no.
To das las mues tras se mi die ron en el in ter va -
lo de 2q en tre 5° y 100° con un paso de 0,02°,
mien tras que el tiem po de toma de me di das
fue de 40,0 seg/paso con in ten si dad de ra -
dia ción de 30KV, 15 mA.

Re sul ta dos Ex pe ri men ta les
y Dis cu sión

En la Fi gu ra 1 se mues tran los pa tro -
nes de di frac ción de las alea cio nes del sis te -
ma Cu(In1-xGax)5Se8. Tal como se pue de ob -
ser var de esta fi gu ra, una fase con es truc tu -
ra te tra go nal ocu rre para alea cio nes con
com po si cio nes x ³ 0,4. Para x<0,4, adi cio -
nal men te a la es truc tu ra te tra go nal, se iden -
ti fi can las lí neas (002), (003), (004) y (106)
que co rres pon den a una es truc tu ra he xa go -
nal. Las es truc tu ras te tra go nal y he xa go nal
del CuIn5Se8 re por ta das por va rios au to res
(8-10,15- 17), y la pre sen cia de pi cos de di -
frac ción aso cia dos con es tas es truc tu ras en
el pre sen te tra ba jo, pue den ser ex pli ca das
ana li zan do el dia gra ma de fa ses del pseu -
do- bi na rio (Cu2Se)1-y(In2Se3)y. En este se es -
pe ra que el CuIn5Se8 sea for ma do a
y » 0,833. Del dia gra ma de fa ses pu bli ca do
re cien te men te por Stan bery et al (18), se tie -
ne la ex pec ta ti va de que la es truc tu ra he xa -
go nal se for me cuan do y toma un va lor cer -
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ca no a 0,82, lo cual es el caso del CuIn5Se8

con y » 0,833, coe xis tien do la es truc tu ra te -
tra go nal y la he xa go nal en tre 0,78 y 0,82.

Dado que y » 0,833 esta muy pró xi mo de la
re gión don de tan to la es truc tu ra he xa go nal
como la te tra go nal pue den exis tir, cual quier
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Fi gu ra 1. Pa tro nes de di frac ción de ra yos X en pol vo del sis te ma Cu(In
1- x

Ga
x
)

5
Se

8
. Las lí neas de la estrctu -

ra he xa go nal es tán in di ca das con el su pra ín di ce h.



fal ta de ho mo ge nei dad en el lin go te cau sa da
por la per di da par cial de los ele men tos cons -
ti tu yen tes (19) pue de lle var a la for ma ción
de la fase con y < 0.82. Si la mues tra no es
ho mo gé nea, adi cio nal men te a la es truc tu ra
he xa go nal del CuIn5Se8, y en buen acuer do
con los cál cu los rea li za dos por Zhang et al
(20), se pue de ob ser var la pre sen cia de una
fase adi cio nal con si me tría te tra go nal.

Se uti li zó el pro gra ma Tre or90 para in -
de xar las po si cio nes de los pi cos re gis tra dos
para cada uno de los pa tro nes de di frac ción.
Una vez com ple to el pro ce so de in de xa ción,
cada uno de los pa tro nes de di frac ción fue
re fi na do con el pro gra ma NBS*AIDS83 (21)

Los pa rá me tros que de fi nen la cel da uni ta -
ria, a y c, fue ron ob te ni dos de esta eva lua -
ción (Ta blas 1-7). Una Fi gu ra de mé ri to es
una fun ción ma te má ti ca que eva lúa la ca li -
dad de la co rres pon den cia en tre dos va lo res. 
Para in de xar pa tro nes de pol vo se ne ce si ta
al gún tipo de cri te rio ob je ti vo para eva luar
las di fe ren tes co rres pon den cias en tre los
hkl y los d. Al gu nos au to res pre fie ren usar
va lo res Q en lu gar de los d*2

hkl, por que los va -
lo res son ma yo res. Q se de fi ne como

Q d
dhkl hkl

hkl

= =10000
102

4

2
* (1)
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Tabla 1

Datos cristalinos y de difracción de rayos x en polvo obtenidos para CuGa
5
Se

8

 a = 5,4825(1) Å c = 10,9417(3) Å c/a = 1,9956 V = 328,90Å3

2qOBS(°) dOBS(Å) h k l 2qCAL(°) D2q(°)

16,152 5,4832 1 0 0 16,154 -0,000004

18,074 4,9041 1 0 1 18,083 -0,000024

22,934 3,8746 1 0 2 22,946 -0,000041

28,185 3,1636 1 1 2 28,189 -0,00002

29,38 3,0376 1 0 3 29,389 -0,000037

32,636 2,7416 2 0 0 32,64 -0,000017

36,619 2,452 2 1 0 36,621 -0,000012

37,563 2,3926 2 1 1 37,563 0

40,321 2,235 1 1 4 40,32 0,000004

44,545 2,0324 1 0 5 44,544 0,000005

46,858 1,9373 2 0 4 46,884 -0,000163

50,597 1,8026 3 0 1 50,597 -0,000002

55,569 1,6525 3 1 2 55,56 0,000065

66,575 1,4035 3 2 3 66,575 0,000003

68,38 1,3708 4 0 0 68,388 -0,00007

75,54 1,2576 3 3 2 75,54 0,000006

87,031 1,1187 4 2 4 87,031 0,000005

93,794 1,055 5 1 2 93,792 0,000015

94,025 1,053  1 1 10 94,025 0
M(20)= 84, F(20)= 35 (0,004762, 123).
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Tabla 2

Datos cristalinos y de difracción de rayos x en polvo obtenidos para Cu(In
0,2

Ga
0,8

)
5
Se

8

a = 5,5255(3) Å c = 11,032(1) Å c/a = 1,9966 V =336,84Å3

2qOBS(°) dOBS(Å) h k l 2qCAL(°) D2q(°)

16,028 5,5252 1 0 0 16,027 0,000002

0 0 2 16,054

17,933 4,9423 1 0 1 17,94 -0,000018

1 1 0 22,741

22,761 3,9037 1 0 2 22,76 0,000002

27,966 3,1879 1 1 2 27,962 0,000017

29,141 3,062 1 0 3 29,146 -0,000024

32,381 2,7626 2 0 0 32,379 0,00001

0 0 4 32,435

36,325 2,4712 2 1 0 36,326 -0,000006

2 0 2 36,339

1 0 4 36,377

37,257 2,4115 2 1 1 37,259 -0,000011

2 1 2 39,946

39,978 2,2534 1 1 4 39,981 -0,000015

2 1 3 44,118

44,157 2,0493 1 0 5 44,161 -0,000027

2 2 0 46,445

46,488 1,9519 2 0 4 46,487 0,000009

2 1 4 49,484

49,526 1,839 0 0 6 49,534 -0,000054

50,17 1,8169 3 0 1 50,176 -0,000039

52,305 1,7476 3 1 0 52,316 -0,000072

3 0 2 52,325

55,156 1,6639 1 1 6 55,162 -0,000041

62,895 1,4765 3 2 2 62,89 0,000042

3 1 4 62,915

65,982 1,4147 3 2 3 65,986 -0,000033

3 0 5 66,019

67,789 1,3813 4 0 0 67,784 0,000039

74,905 1,2667 3 1 6 74,912 -0,000052

86,167 1,1277 4 2 4 86,18 -0,000115

92,92 1,0626 3 3 6 92,903 0,00015
M(20)= 75, F(20)= 43 (0,004782, 99),    M(21)= 58, F(21)= 33 (0,005373, 122).
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Tabla 3

Datos cristalinos y de difracción de rayos x en polvo obtenidos para Cu(In
0,4

Ga
0,6

)
5
Se

8
,

a= 5,5814(3) Å c= 11,128(1) Å c/a = 1,9938 V= 346,68Å3

2qOBS(°) dOBS(Å) h k l 2qCAL(°) D2q(°)

1 0 0 15,865

15,915 5,5642 0 0 2 15,915 0

17,763 4,9893 1 0 1 17,764 -0,000002

1 1 0 22,51

22,548 3,9402 1 0 2 22,545 0,000008

27,683 3,2198 1 1 2 27,689 -0,000024

28,869 3,0902 1 0 3 28,877 -0,000034

32,045 2,7908 2 0 0 32,046 -0,000002

2 1 0 35,95

35,972 2,4946 2 0 2 35,973 -0,000006

1 0 4 36,042

36,872 2,4358 2 1 1 36,875 -0,000017

39,619 2,273 1 1 4 39,602 0,000095

43,679 2,0707 2 1 3 43,673 0,000031

46,031 1,9702 2 0 4 46,028 0,000017

49,079 1,8547 0 0 6 49,078 0,000001

49,64 1,835 3 0 1 49,641 -0,000005

3 1 0 51,752

51,779 1,7642 3 0 2 51,77 0,000065

54,505 1,6822 3 1 2 54,498 0,000046

54,607 1,6793 1 1 6 54,631 -0,00017

62,196 1,4914 3 2 2 62,196 -0,000001

3 1 4 62,242

65,258 1,4286 3 2 3 65,258 -0,000002

67,013 1,3954 4 0 0 67,015 -0,000009

69,436 1,3525 3 2 4 69,423 0,0001

69,611 1,3495 1 0 8 69,597 0,000117

71,818 1,3134 3 0 6 71,809 0,000071

73,978 1,2803 3 3 2 73,98 -0,000009

74,563 1,2717 4 1 3 74,564 -0,000005

85,1 1,1391 4 2 4 85,135 -0,000309

91,672 1,0738 5 1 2 91,649 0,000205

96,72 1,0307 4 1 7 96,727 -0,000065
M(20)= 77, F(20)= 60 (0,005071, 66),  M(27)= 39, F(27)= 29 (0,007129, 135).
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Tabla 4

Datos cristalinos y de difracción de rayos x en polvo obtenidos para Cu(In
0,6

Ga
0,4

)
5
Se

8

a = 5,6351(1) Å c = 11,2825(2) Å c/a = 2,0022 V = 358,28Å3

2qOBS(°) dOBS(Å) h k l 2qCAL(°) D2q(°)
15,69 5,6436 0 0 2 15,696 -0,000015

1 0 0 15,713
17,57 5,0436 1 0 1 17,578 -0,000021

1 0 2 22,281
22,294 3,9845 1 1 0 22,293 0,000003
27,376 3,2552 1 1 2 27,381 -0,000019
28,51 3,1283 1 0 3 28,511 -0,000005
35,571 2,5218 1 0 4 35,564 0,000036

2 0 2 35,588
2 1 0 35,596

36,506 2,4594 2 1 1 36,503 0,000013
1 1 4 39,095

39,128 2,3004 2 1 2 39,117 0,000056
1 0 5 43,15

43,184 2,0932 2 1 3 43,177 0,000042
2 0 4 45,464

45,492 1,9922 2 2 0 45,49 0,000013
0 0 6 48,365
2 1 4 48,396
2 2 2 48,414

48,424 1,8783 3 0 0 48,42 0,000021
49,134 1,8528 3 0 1 49,131 0,000021

1 0 6 51,17
51,22 1,7821 3 0 2 51,217 0,000016

3 1 0 51,223
1 1 6 53,868

53,911 1,6993 3 1 2 53,914 -0,000019
2 1 6 61,476

61,501 1,5066 3 1 4 61,502 -0,00001
3 2 2 61,518

64,5 1,4436 3 0 5 64,495 0,000042
3 2 3 64,515

66,296 1,4087 4 0 0 66,293 0,000027
4 0 2 68,606

68,65 1,366 4 1 0 68,611 0,000317
3 1 6 73,101

73,138 1,2929 3 3 2 73,14 -0,000017
84,06 1,1505 4 2 4 84,064 -0,000031
90,402 1,0856  1 1 10 90,401 0,000006

M(20)= 61, F(20)= 44 (0,005938, 77), M(22)= 58, F(22)= 33 (0,005579, 121).
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Tabla 5

Datos cristalinos y de difracción de rayos x en polvo obtenidos para Cu(In
0,8

Ga
0,2

)
5
Se

8

a= 5,69169(4) Å c= 11,3995(1) Å c/a= 2,0028 V= 369,29Å3

2qOBS(°) dOBS(Å) h k l 2qCAL(°) D2q(°)

15,535 5,6996 0 0 2 15,534 0,000001

1 0 0 15,556

17,393 5,0944 1 0 1 17,401 -0,000020

1 0 2 22,053

22,065 4,0252 1 1 0 22,069 -0,000010

27,101 3,2877 1 1 2 27,101 0,000000

28,216 3,1601 1 0 3 28,215 0,000005

1 0 4 35,189

35,220 2,5462 2 0 2 35,220 -0,000003

2 1 0 35,231

36,128 2,4842 2 1 1 36,128 0,000000

1 1 4 38,683

38,708 2,3244 2 1 2 38,711 -0,000017

1 0 5 42,687

42,724 2,1147 2 1 3 42,723 0,000012

2 0 4 44,980

45,007 2,0126 2 2 0 45,014 -0,000041

47,839 1,8999 0 0 6 47,837 0,000010

2 1 4 47,877

48,612 1,8714 3 0 1 48,610 0,000008

3 0 2 50,671

50,675 1,8000 3 1 0 50,678 -0,000022

1 1 6 53,275

53,329 1,7165 3 1 2 53,334 -0,000037

53,951 1,6981 2 1 5 53,947 0,000031

3 0 3 53,976

59,026 1,5637 3 2 1 59,026 -0,000003

2 1 6 60,786

60,818 1,5218 3 1 4 60,820 -0,000010

3 2 2 60,840

3 0 5 63,768

63,797 1,4578 3 2 3 63,795 0,000017

65,554 1,4229 4 0 0 65,551 0,000019

1 0 8 67,734

67,779 1,3815 2 2 6 67,779 -0,000002

3 2 4 67,811

68,400 1,3704 4 1 1 68,401 -0,000004

72,248 1,3066 3 1 6 72,247 0,000009

72,818 1,2978 3 2 5 72,814 0,000036

4 1 3 72,839

82,966 1,1629 2 2 8 82,965 0,000015

85,020 1,1400  0 0 10 85,021 -0,000013

85,694 1,1327 5 0 1 85,696 -0,000019

89,321 1,0959 3 3 6 89,321 -0,000001

M(20)= 180, F(20)= 133 (0,002357, 64), M(27)= 152, F(27)= 104 (0,002168, 120).
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Tabla 6

Datos cristalinos y de difracción de rayos x en polvo obtenidos para CuIn
5
Se

8 
 (Tetragonal).

a= 5,7742(1) Å c= 11,6112(2) Å c/a= 2,0109 V= 387,15 Å3

2qOBS(°) dOBS(Å) h k l 2qCAL(°) D2q(°)

21,752 4,0825 1 1 0 21,749 0,000010

26,671 3,3396 1 1 2 26,670 0,000005

27,719 3,2157 1 0 3 27,725 -0,000024

35,587 2,5207 2 1 1 35,587 0,000000

42,028 2,1481 2 1 3 42,028 -0,000001

44,865 2,0186 1 1 5 44,866 -0,000007

50,385 1,8096 2 0 5 50,389 -0,000022

62,638 1,4819 3 0 5 62,638 0,000002

68,725 1,3647 3 0 6 68,728 -0,000026

75,439 1,2591 1 0 9 75,438 0,000011

92,087 1,0701 4 1 7 92,085 0,000018
M(11) = 167, F(11) = 42 (0,001962, 136).

Tabla 7

Datos cristalinos y de difracción de rayos x en polvo obtenidos para CuIn
5
Se

8
 (Hexagonal).

a= 4,0391(2) Å c= 16,3326(5) Å V= 230,77Å3

2qOBS(°) dOBS(Å) h k l 2qCAL(°) D2q(°)

10,814 8,1744 0 0 2 10,825 -0,000018

16,251 5,4501 0 0 3 16,268 -0,000043

21,726 4,0872 0 0 4 21,748 -0,000071

25,463 3,4953 1 0 0 25,443 0,000075

26,032 3,4202 1 0 1 26,030 0,000008

27,725 3,2150 1 0 2 27,721 0,000015

30,346 2,9431 1 0 3 30,347 -0,000006

33,714 2,6564 1 0 4 33,712 0,000007

37,648 2,3873 1 0 5 37,646 0,000008

42,028 2,1481 1 0 6 42,024 0,00002

44,845 2,0195 1 1 0 44,843 0,000014

46,765 1,9410 1 0 7 46,762 0,000017

50,371 1,8101 1 1 4 50,367 0,000026

51,807 1,7633 1 0 8 51,808 -0,000009

56,702 1,6221 1 1 6 56,709 -0,00005

63,130 1,4715 2 0 6 63,134 -0,000026

82,645 1,1666  0 0 14 82,643 0,000013
M(17) = 150, F(17) = 48 (0,006269, 58).



Hoy en día hay dos fi gu ras de mé ri to de
uso co mún. Los pro ce di mien tos por com pu -
ta dor más co mu nes para la in de xa ción y el
re fi na mien to de pa rá me tros usan una o am -
bas. La Fi gu ra de mé ri to M20 se de fi ne como

M
Q

Q N20
20

202
=

D
(2)

don de DQ es la dis cre pan cia pro me dio en tre 
Qobs y Qcal, Q20 es el va lor para la vi gé si ma lí -
nea y N20 es el nú me ro de po si bles lí neas
per mi ti das por el gru po es pa cial tra ta das
para el va lor de Q20. Esta Fi gu ra de mé ri to
fun cio na bien al de ter mi nar la exac ti tud de
una in de xa ción, pero tie ne la des ven ta ja de
te ner un va lor ab so lu to di fe ren te para dis -
tin tos sis te mas cris ta li nos.

Otra Fi gu ra de mé ri to pro pues ta es FN,
la cual se de fi ne como

F
N

N
N

pos

=
D2q

(3)

don de N es el nú me ro de lí neas ob ser -
va das usa das en el cál cu lo, Npos es el nú me ro
de po si bles lí neas per mi tidas por el gru po
es pa cial tra ta das para el 2q de la lí nea N, y 
D2q es el error pro me dio en tre los va lo res 2q

ob ser va dos y cal cu la dos. Esta Fi gu ra de mé -
ri to se usa tan to para eva luar la ca li dad de
los pa tro nes de pol vo como para eva luar la
exac ti tud de una in de xa ción. La ca li dad de
los re fi na mien tos es bue na, como lo in di can
los va lo res de las fi gu ras de mé ri to F y M
mos tra dos en los pies de ta bla.

Los pa rá me tros de red del CuGa5Se8 y
CuIn5Se8 coin ci den con los re por ta dos por
otros au to res (11, 12). En las Fi gu ras 2 y 3 se 
mues tra la va ria ción de los pa rá me tros a y c
en fun ción de la com po si ción x para las es -
truc tu ras te tra go na les del sis te ma
Cu(In1-xGax)5Se8. Aun que los va lo res de los
pa rá me tros a y c pu die ran agru par se en dos
re gio nes de com po si ción, los coe fi cien tes de
co rre la ción de los ajus tes li nea les en todo el
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Figura 2. Variación del parámetro a con la
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)

5
Se

8
. El

ajuste líneal, representado por la línea

sólida, es: a(x)=5,7587-0,2872xC, con

desviación estándar de 0,0118 C y

coeficicente de correlación de 0,99
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ajuste líneal, representado por la línea

sólida, es: c(x)=11,5615-0,6575xC, con

desviación estándar de 0,0405 C y

coeficicente de correlación de 0,99



ran go de com po si cio nes son su fi cien te men -
te bue nos (0.99), in di can do que sa tis fa cen
la ley de Ve gard. Se ob ser va que c/a tien de a
au men tar con la com po si ción de in dio, pero
se man tie ne muy cer ca no a 2.0 para las
alea cio nes en el ran go de com po si ción 0.2 £
x £1, en buen acuer do con la au sen cia de
des do bla mien tos en los pa tro nes de di frac -
ción, con fir man do la au sen cia de dis tor sión
de la es truc tu ra te tra go nal.

Con clu sio nes
Se ob tu vie ron lin go tes de alea cio nes

del sis te ma Cu(In1-xGax)5Se8 por me dio de la
fu sión di rec ta de can ti da des es te quio mé tri -
cas de los ele men tos cons ti tu yen tes. La
com po si ción de los lin go tes se ve ri fi có apli -
can do la es pec tros co pia ató mi ca de emi sión
so bre mues tras di suel tas en me dio áci do,
mos tran do com po si cio nes muy cer ca nas a
las es te quio mé tri cas. Los re sul ta dos de di -
frac ción de ra yos X en pol vo mos tra ron que
a tem pe ra tu ra am bien te las mues tras del
sis te ma Cu(In1-xGax)5Se8 pre sen tan una sola
fase po li cris ta li na con es truc tu ra te tra go nal
para x ³ 0.4. Para x <0.4, los di frac to gra mas
mos tra ron la coe xis ten cia de la fase te tra go -
nal men cio na da y de otra fase con es truc tu -
ra he xa go nal, la cual se hace ma yo ri ta ria a
me di da que au men ta el con te ni do de in dio.
Los pa rá me tros que de fi nen la cel da uni ta -
ria, a y c, dis mi nu yen con la com po si ción a
me di da que los áto mos de in dio son sus ti -
tui dos por los áto mos de ga lio. Los pa rá me -
tros de red de las alea cio nes con es truc tu ra
te tra go nal va rían li neal men te con la com po -
si ción, sa tis fa cien do la ley de Ve gard.

Agra de ci mien to

Este tra ba jo fue fi nan cia do por el CON -
DES- LUZ y FO NA CIT.
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