
2 

 

  

U N I V E R S I D A D   D E   S O N O R A 

DIVISIÓN DE INGENIERÍA 

DEPARTAMENTO DE INVESTIGACIÓN EN POLÍMEROS Y MATERIALES 

 

 

 

El sistema ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 °C 

en aire 

 

 

TESIS 

Presentada al Departamento de Investigación en Polímeros y 

Materiales como requisito parcial para obtener el grado de: 

 

MAESTRO EN CIENCIA DE MATERIALES 

 

Presenta: 

 

Gonzalo Lastra Medina 

 

 

Hermosillo, Sonora                                                                                 Febrero de 2010 

 

 



3 

 

CARTA DE APROBACIÓN 

     LOS MIEMBROS DEL JURADO DESIGNADO PARA LA REVISIÓN DE LA 

TESIS DE MAESTRÍA DE GONZALO LASTRA MEDINA, LA HAN 

ENCONTRADO SATISFACTORIA Y RECOMIENDAN QUE SEA ACEPTADA 

COMO REQUISITO PARCIAL PARA LA OBTENCIÓN DEL GRADO DE 

MAESTRO EN CIENCIAS, EN EL PROGRAMA DE MAESTRÍA EN 

MATERIALES. 

 

 

Dr. Francisco Brown Bojórquez 

PRESIDENTE 

 

 

Dr. Rodolfo Bernal Hernandéz 

SECRETARIO 

 

 

Dra. Catalina Cruz Vázquez 

VOCAL 

 

 

Dr. Mario Farías Sánchez  

VOCAL EXTERNO 

 

 

Dra. Judith Tánori Córdova 

VOCAL SUPLENTE  

 



4 

 

 

 

 

Dedicada a: 

Mis padres 

Martha y Gonzalo 

Mis Tías 

Lupita y Kiki 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



5 

 

AGRADECIMIENTOS 

 

     Al Consejo Nacional de Ciencia y Tecnología por su apoyo económico durante la 

realización de mis estudios de maestría. Al Dr. Francisco Brown Bojórquez por su 

dirección en este proyecto. Al Dr. Noboru Kimizuka Koshiishi por su valiosa 

participación en lo experimental. Al Departamento de Investigación en Polímeros y 

Materiales de la Universidad de Sonora por facilitar los recursos materiales para 

desarrollar el presente trabajo. A los miembros del comité evaluador de tesis: Dr. Mario 

Farías Sánchez, Dr. Rodolfo Bernal Hernández, Dra. Catalina Cruz Vázquez y Dra. 

Judith Tánori Córdova. Agradezco a todos mis maestros por su enseñanza y paciencia. A 

mis compañeros que hicieron mi estancia más agradable, a los cuales les deseo  éxito en 

lo profesional. Un agradecimiento muy especial a mi amigo de muchos años, Adrián 

Amador, por abrirme la puerta de su casa cuando empecé mis estudios de maestría, eso 

es algo que no cualquiera hace. Gracias principalmente a mis padres por darme la vida y 

su apoyo incondicional.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



6 

 

CONTENIDO 

 
 

 

    

CONTENIDO ...……………………………………………………………………… 

LISTA DE TABLAS ……………………………………………………………….... 

LISTA DE FIGURAS ……………………………………………………………….. 

OBJETIVOS ……………………………………………………………….................. 

RESUMEN …………………………………………………………………….......... 

INTRODUCCIÓN ………………………………………………………………....... 

     Formación de fases con TiO2 y compuestos con metales divalentes y trivalentes.. 

     Formación de fases con Ga2O3 y compuestos con metales divalentes y trivalentes.. 

EXPERIMENTAL ……………………………………….…………………………. 

     Equipo y utensilios………………………………………………….………….…. 

     Materiales de inicio ……………………………………………………………..... 

     Mezcla de los materiales de inicio…………………………………….…………… 

RESULTADOS Y DISCUSIÓN…………………………………...………...……… 

     El sistema binario Sc2O3-TiO2 a 1300 °C en aire...……………………………….. 

     El sistema binario Ga2O3-TiO2 a 1300 °C en aire………………………………... 

     El sistema binario Sc2O3-Ga2O3 a 1300 °C en aire ………………………………. 

     El sistema ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 °C en aire…………………….…… 

CONCLUSIONES ………………………………………….………………….…….. 

RECOMENDACIONES………………………………………………………………  

BIBLIOGRAFÍA……………………………………………………..……………… 

APÉNDICE…………………………………………………………………………... 

v 

vi 

vii 

viii 

ix 

1

 
2 

5 

5 

5 

  8 

8 

12 

15 

19 

32 

34 

3 

5 

33 

Página 

37 

v 



7 

 

LISTA DE TABLAS 

 

 

Tabla                                                                                                                                

 

1        Composición de mezcla, condiciones de síntesis y fases obtenidas en el siste- 

    ma ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 °C en aire. X3 indica una nueva fase 

    de fórmula Sc2Ga2TiO8…………………………………………………………  

  

2        Parámetros de red y volumen de la celda unitaria de Sc2O3 en equilibrio con 

          Sc2TiO5 (solución sólida) y -Ga2O3…………………………………………... 

 

3        Constantes de celda y volumen de la celda unitaria de TiO2 coexistiendo en 

          equilibrio con Sc4Ti3O12 (solución sólida), Sc2TiO5 (solución sólida) y  
          Ga4Ti21O48……………………………………………………………………… 

    

4        Constantes de red de la fase -Ga2O3 coexistiendo con Ga4Ti21O48 en el siste- 

          ma binario TiO2-Ga2O3 a 1300 °C en aire……………………….……............... 

 

5        Constantes de celda de la solución sólida de Ga2-2xSc2xO3 (0 ≤ x ≤ 0.43) con   

          estructura β-Ga2O3 en el sistema binario Sc2O3-Ga2O3  a 1300 °C en aire…...... 

 

6        Constantes de red de Ga2-2xSc2xO3 (0 ≤  x ≤ 0.43) en equilibrio con Sc2O3,     

          Sc2Ga2TiO8 y Sc2TiO5 (solución sólida)………………………………..……… 

 

7        Parámetros de celda de Sc2-2xGa2xTiO5 (0 ≤ x ≤ 0.92) con estructura ortorróm- 

          bica tipo pseudobrokita a 1300 °C en aire…….……………...…...…................. 

 

8        Valores de las constantes de celda de Sc2-2xGa2xTiO5 (0 ≤ x ≤ 0.92) que coexis- 

          ten en equilibrio con Ga4Ti21O48, -Ga2O3 (solución sólida), Sc2Ga2TiO8, TiO2,    

          Sc4Ti3O12 (solución sólida) y Sc2O3 …………………………………………… 

 

9        Constante de celda de la subárea de solución sólida de  Sc4Ti3O12………....…. 

 

10      Constante de celda de la subárea de solución sólida de Sc4Ti3O12 en equilibrio            

          con TiO2 y solución sólida de Sc2TiO5.………………………………….…….. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

9 

13 

14 

16 

17 

25 

27 

29 

30 

20 

Página 

vi 



8 

 

LISTA DE FIGURAS 

 

 

Figura                                                                                                                         

 

 

1         Diagrama de flujo del proceso experimental……………………………….... 

 

2         Relaciones de fases en el sistema ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 °C en 

           aire………………………………………………………………….………...      

 

3         Valores de las constantes de celda de la fase  Ga2-2xSc2xO3 tipo β-Ga2O3  

           versus composición química en el sistema binario Sc2O3-Ga2O3 a 1300 °C 

           en aire………………………………………………………………………..  

 

4         Difractogramas de rayos X de polvos de Sc2Ga2TiO8 y Sc4Ti3O12…………. 

 

5         Difractogramas de la fase Sc2Ga2TiO8 en equilibrio con Sc2O3….………… 

            

6         Difractogramas de la fase Sc2Ga2TiO8 en equilibrio con Sc2TiO5…………...            

 

7         Valores de los parámetros de red de la fase Sc2-2xGa2xTiO5 versus com- 

           posición  química en el sistema binario Sc2TiO5-“Ga2TiO5” a 1300 °C  

           en aire………………………………………………………………………… 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

7 

11 

18 

22 

23 

26 

21 

Página 

vii 



9 

 

OBJETIVOS 

 

Objetivo general 

 

     Establecer el diagrama de fases del sistema ternario Sc2O3–TiO2–Ga2O3 a 1300 C en 

aire, mediante el método de enfriamiento rápido. 

 

Objetivos particulares 

 

     -Establecer las fases estables de los sistemas binarios Sc2O3–TiO2, TiO2–Ga2O3 y 

Sc2O3- Ga2O3 a 1300 °C en aire, mediante el método de enfriamiento rápido. 

 

     -Establecer las subáreas donde coexisten dos y tres fases en equilibrio, así como las 

soluciones sólidas en el sistema ternario Sc2O3–TiO2–Ga2O3 a 1300 C en aire. 

 

     -Caracterizar cristalográficamente, en caso de obtenerse, nuevas fases en el sistema 

ternario Sc2O3–TiO2–Ga2O3 a 1300 C en aire. 
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RESUMEN 

 

          Se estableció el diagrama de fases del sistema ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 

°C en aire por el método de enfriamiento rápido. En este sistema ternario existe una 

nueva fase, de fórmula Sc2Ga2TiO8. Esta fase tiene un patrón de difracción de rayos X 

de polvos muy similar al de Sc4Ti3O12, la cual es parecida a la fluorita. En el sistema 

binario Sc2O3-Ga2O3  se encontró una solución sólida de Ga2-2xSc2xO3 (0 ≤ x ≤ 0.43) con 

la estructura monoclínica de β-Ga2O3. También existe una solución sólida en el sistema 

binario Sc2TiO5-“Ga2TiO5” de fórmula Sc2-2xGa2xTiO5 (0 ≤ x ≤ 0.92), con estructura 

ortorrómbica tipo pseudobrookita. Así mismo, la estructura  cúbica Sc4Ti3O12 es estable 

en un área ternaria. Finalmente, existen 7 subáreas y 6 subáreas en las cuales coexisten 

dos y tres fases en equilibrio, respectivamente. 
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INTRODUCCIÓN 

 

     El desarrollo de la sociedad humana ha estado íntimamente vinculado a la capacidad 

de  producir y conformar los materiales necesarios para satisfacer sus necesidades. Se 

han fabricado desde utensilios sencillos como cuchillos, flechas, madera, etc., hasta los 

más sofisticados tales como transistores, circuitos integrados, diodos emisores de luz, 

etc. Todos estos dispositivos están hechos de materiales que han modificado nuestro 

estilo de vida. Por otro lado, existe un gran interés en la búsqueda de nuevos materiales, 

los cuales deben ser lo más fáciles y baratos de hacer, así como dañar lo menos posible 

al ambiente [1,2]. 

     Los materiales son conocidos tradicionalmente como objetos macroscópicos. Sin 

embargo, están compuestos de átomos y moléculas. Recientemente, se han empezado a 

manufacturar materiales a nanoescala y han generado un creciente interés debido a su 

enorme potencial de nuevas aplicaciones, ya que sus propiedades son muy diferentes a 

las de materiales a macroescala [1,3]. 

     La ciencia de los materiales junto con la física y química del estado sólido han 

contribuido al desarrollo de nuevos materiales, con los cuales la tecnología en la 

microelectrónica ha crecido al estudiar las propiedades de los materiales 

semiconductores. 

     En el área de estado sólido del Departamento de Investigación en Polímeros y 

Materiales de la Universidad de Sonora se han estudiado los sistemas de óxidos mixtos 

aplicando la técnica de reacción en estado sólido. Esta técnica trata de la mezcla de 

materiales de inicio, los cuales son calentados a altas temperaturas para que exista 

reacción entre ellos [4,5]. 

     En este trabajo se utilizó el Sc2O3 de estructura cúbica tipo C, la cual esta relacionada 

con la fluorita, (ver la estructura en el apéndice). En vez de 8 vecinos en los vértices de 

un cubo, hay dos menos, por lo que la estructura tipo C es un conjunto de grupos de 

coordinación octaédrica distorsionada [6]. Este compuesto al someterlo a alta presión 

sufre una transformación de fase a la estructura monoclínica tipo B [7]. El Sc2O3 es un 

cerámico que muestra interesantes propiedades térmicas y ópticas teniendo aplicaciones 

en producción de luces de alta intensidad.  
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     El TiO2 con estructura rutilo recibe su nombre de uno de los polimorfos del TiO2,  

(ver la estructura en el apéndice). El empaquetamiento de los átomos de oxígeno en la 

estructura provoca una deformación considerable del empaquetamiento hexagonal, 

generando una estructura tetragonal en donde cada átomo de titanio está coordinado por 

seis oxígenos en los vértices de un octaedro, el cual presenta una ligera distorsión. Cada 

átomo de oxígeno está rodeado por tres titanios dispuestos en forma planar, situados en 

los vértices de un triángulo casi equilátero [6, 8, 9]. Este compuesto pertenece al grupo 

espacial P42/mnm (No.136). El TiO2 tiene aplicaciones muy importantes en la industria 

electrónica y electroquímica. En este trabajo fue elegido por su estabilidad a altas 

temperaturas en aire y su transparencia en el rango visible. 

     El Ga2O3 con estructura monoclínica, tipo β-Ga2O3 es uno  de sus dos polimorfos, en 

donde una mitad de los iones Ga+3 ocupan huecos tetraédricos y la otra mitad de los 

iones se encuentran en huecos octaédricos, formando un empaquetamiento 

aproximadamente cúbico compacto de iones oxígeno [6]. S. Geller [10] reportó que la 

fase β-Ga2O3 es estable debido a la preferencia del ión Ga+3 a posicionarse en sitios 

tetraédricos (N.C. = 4), presentando una densidad más baja que la fase α-Ga2O3, con 

estructura corindón, donde los iones Ga+3 presentan coordinación 6. Este compuesto 

pertenece al grupo espacial C2/m (No.12) y fue elegido por ser transparente en el rango 

visible. 

 

Formación de fases con TiO2 y compuestos con metales divalentes y trivalentes 

 

     Varios autores han estudiado la formación de fases al combinar TiO2 con óxidos de 

metales divalentes y trivalentes. Woermann y col. [11] establecieron el diagrama de 

fases del sistema binario MgO-TiO2 por el método de enfriamiento rápido y en aire. 

Estos autores obtuvieron las siguientes fases: Mg2TiO4 (tipo espinela, a(Å) = 8.4409(3)), 

MgTiO3 (tipo ilmenita, a(Å) = 5.5054, y c(Å) = 13.898)) y MgTi2O5 (tipo pseudobrokita, 

a(Å) = 9.7501(6), b(Å) = 9.9802(6), y c(Å) = 3.7483(3)). Kimizuka y col. [12] 

obtuvieron estos compuestos en el sistema binario TiO2-MgO a 1100 y 1350 C en aire 

mediante el método de enfriamiento rápido.  
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     Karkhanavala y Momin [13] reportaron el diagrama de fase para el sistema Fe2O3-

TiO2 a elevadas temperaturas en aire en el cual únicamente obtuvieron el compuesto 

Fe2TiO5, tipo pseudobrokita. Taylor [14] estableció el diagrama de fase para el sistema 

TiO2-FeO-Fe2O3 a 1300 °C a varias presiones parciales de oxígeno, y también reportó el 

compuesto Fe2TiO5. Kimizuka y col. [15] obtuvieron la fase Fe2TiO5 en el sistema 

binario Fe2O3-TiO2 a 1100 C en aire con parámetros de red de a(Å) = 9.789(1), b(Å) = 

9.973(2) y c(Å) = 3.7286(6). 

     El sistema binario In2O3-TiO2 ha sido reportado previamente por Senegas y col. [16]. 

Estos autores obtuvieron únicamente la fase In2TiO5 a 1250 °C durante 24 horas con 

parámetros de red de a(Å) = 7.237, b(Å) = 3.429 y c(Å) = 14.86. Roth [17] reportó el 

compuesto R2Ti2O7 con estructura tipo pirocloro al mezclar polvos de R2O3 (R = Sm, 

Gd, Dy, Yb, o Y) con TiO2 a 1425-1550 °C por 0.5-1 hora en aire. Brixner [18] sintetizó 

R2Ti2O7 (R = Sm, Lu, Y, o Sc) a 1200-1350 °C en aire por 10-14 horas. Kimizuka y col. 

[12, 15] obtuvieron la fase In2TiO5 a 1100 y 1350 °C en aire por el método de 

enfriamiento rápido. Estos autores indicaron que no obtuvieron la fase In2Ti2O7, la cual 

se descompone en In2TiO5 e In2O3, concluyendo que este compuesto no es estable a 

estas condiciones de temperatura. 

 

Formación de fases con Ga2O3 y compuestos con metales divalentes y trivalentes 

 

     Kimizuka y Takayama [19, 20] establecieron diagramas de fases al combinar Ga2O3 

con compuestos de metales divalentes. Ellos investigaron el sistema binario Ga2O3-CuO 

a 1000 ºC, el sistema Ga2O3-CoO a 1300 y 1200 ºC, el sistema Ga2O3-NiO a 1200 y 

1300 °C y, el sistema binario Ga2O3-ZnO a 1350 y 1200 °C en aire  mediante el método 

de enfriamiento rápido, obteniendo las fases Ga2AO4 (A = Cu, Co, Ni, Zn) con la 

estructura cúbica tipo espinela. 

     El diagrama de fases del sistema binario In2O3-Ga2O3 a 1000-1500 °C fue reportado 

previamente por Schneider y col. [21, 22] encontrando una fase X la cual es 

isoestructural al corindón FeGaO3. MacDonald y col. [23] confirmaron la formación del 

compuesto X a 1580 C durante 16 horas. Kimizuka y Takayama [19] no obtuvieron la 

fase X a 1300 °C en aire. Shannon y Prewitt [24] establecieron el diagrama de fases del 

 



14 

 

sistema binario In2O3-Ga2O3 a 1000 °C a presión normal. Los autores reportaron una 

solución sólida de InxGa2-xO3 (0 ≤ x ≤ 1) con estructura -Ga2O3 a presión normal. 

Kimizuka y Takayama [19] confirmaron estos resultados, obteniendo una solución 

sólida isoestructural a -Ga2O3 con rango de solubilidad hasta InGaO3. Marezio y col. 

[25] reportaron la síntesis de la fase YbGaO3 (estructura perovskita distorsionada) en el 

sistema binario Yb2O3-Ga2O3 a 1000 °C a presión de 70 kbar. Kimizuka y Takayama 

[20] no obtuvieron YbGaO3 a 1300 °C a 1 atmósfera, indicando que el compuesto es 

inestable a esta presión. 
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EXPERIMENTAL 

 

Equipos y utensilios 

 

     En el presente trabajo fueron utilizados los siguientes equipos y utensilios: 

 

- Horno eléctrico tipo caja marca Thermolyne, modelo 46100 

- Balanza digital marca Sartorius, modelo LA23OP 

- Prensa hidráulica marca CARVER, modelo C 

- Molde de acero inoxidable de 13 mm de diámetro para hacer pastillas 

- Mortero de ágata 

- Crisoles de alúmina para alta temperatura 

- Difractómetro de rayos X de polvo marca Rigaku Geigerflex D-MAX 

 

Materiales de inicio 

 

     Los compuestos de inicio fueron de origen comercial (Rare Metallic Co. Ltd. Japón) 

en forma de polvos. Los materiales utilizados fueron: óxido de escandio (Sc2O3), óxido 

de titanio (TiO2) y óxido de galio (Ga2O3). Antes de mezclarse, los óxidos fueron 

calentados a 850 °C en aire por 24 horas en un horno tipo caja con la finalidad de 

eliminar gases y humedad. Después del tratamiento térmico, el Sc2O3 presentó un patrón 

de difracción de rayos X de polvos de la estructura cúbica tipo C, el TiO2 una tetragonal 

tipo rutilo y el Ga2O3 mostró la fase  β-Ga2O3 monoclínica. 

 

Mezcla de los materiales de inicio 

 

     Para determinar el diagrama de fases del sistema ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 

°C en aire, los óxidos de inicio fueron mezclados en diferentes proporciones molares  

durante 25 minutos en un mortero de ágata. Posteriormente, las mezclas se prensaron 

para formar pastillas con una presión de 1.5 toneladas en una prensa hidráulica. Las 

pastillas fueron colocadas en crisoles de alúmina e introducidas en un horno a 1100 °C 

 



16 

 

en aire. A esta temperatura la velocidad de reacción de los óxidos fue relativamente 

lenta, así que se aumentó a 1200 °C. La velocidad de reacción permaneció lenta, por lo 

que se incrementó a 1300 °C. Después de cada tratamiento térmico, las pastillas fueron 

enfriadas rápidamente a temperatura ambiente. El peso de todas las mezclas fue 

verificado antes y después de cada tratamiento térmico. No se observó evaporación 

dentro del error experimental. Las pastillas se pulverizaron manualmente para realizarles 

difracción de rayos X en polvos y determinar las fases presentes. Para cada muestra 

estimamos haber llegado al equilibrio cuando los difractogramas de rayos X de polvos 

no mostraron cambios con tratamientos térmicos sucesivos. 

     Los patrones de difracción de rayos X de polvos fueron obtenidos a temperatura 

ambiente en un  difractómetro de polvos marca Rigaku Geigerflex D-Max, equipado con 

fuente de cobre (radiación CuKα) y monocromador de grafito. Las condiciones 

utilizadas fueron de 40 kV y 20 mA, con una velocidad de barrido en 2θ de 2 °/minuto 

en un rango de 2θ = 5-100 °. 

     La determinación de los parámetros de celda fue realizada mediante el método de 

mínimos cuadrados. La posición de las reflexiones fue corregida mediante el uso de 

silicio estándar (NBS, material de referencia estándar 640b, a(Å) = 5.4309) como 

estándar externo. 

     La figura 1 muestra el diagrama de flujo de la parte experimental llevada a cabo en el 

presente trabajo. 
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Compuestos de inicio 

Tratamiento térmico a 850 °C por 24 h. a 

los compuestos de inicio 

Pesado a diferentes proporciones molares 

Mezclado (25 min) 

Elaboración de pastillas 

(  13 mm , h  2 mm) 

Tratamiento térmico a 1300 ºC en aire 

Enfriamiento rápido a temperatura ambiente 

Pulverización de las pastillas  

Difracción de rayos X en polvos 

 

¿Equilibrio? 
No 

Sí 

Análisis de fases 

Determinación de constantes de celda unitaria 

Establecimiento del diagrama de fase 

Figura 1. Diagrama de flujo del proceso experimental. 
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RESULTADOS Y DISCUSIÓN  

    

     La regla de las fases, propuesta por J. Willard Gibbs [26] permite calcular el número 

de fases que pueden coexistir en equilibrio en cualquier sistema y su expresión 

matemática está dada por: 

P = C + 2 - F 

Donde P es el número de fases presentes en equilibrio, C es el número de componentes 

del sistema y F es el número de grados de libertad. Aplicando esta ecuación a un sistema 

de tres componentes, obtenemos cinco fases en equilibrio como máximo (P = 3 + 2 – O 

= 5). En el presente estudio se emplearon presión y temperatura constantes, así que el 2 

de la fórmula se hace cero quedando un total de tres fases presentes. Todo ello 

concuerda con el número máximo de fases que se obtuvieron. Debido a que se trabajo en 

la región subsolida; es decir, sin alcanzar puntos de fusión y ebullición, las tres fases 

presentes corresponden a fases sólidas. 

     Para establecer el diagrama de fases del sistema ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 

C en aire, se prepararon alrededor de 56 muestras. La tabla 1 muestra la composición, 

periodos de calentamiento y las fases obtenidas, la cual es necesaria para construir la 

figura 2. 

 

El sistema binario Sc2O3-TiO2 a 1300 °C en aire 

 

 

     En este sistema binario únicamente se obtuvieron dos fases estables, Sc2TiO5 y 

Sc4Ti3O12 a partir de Sc2O3:TiO2 = 1:1 y 4:6 en relación molar, respectivamente. Las 

mezclas fueron calentadas a 1300 °C por 2+2 días. Los difractogramas de rayos X de 

polvos mostraron que Sc2TiO5 presentó una estructura ortorrómbica tipo pseudobrokita, 

y Sc4Ti3O12 una estructura cúbica similar a la fluorita [27, 28]. 

     Las constantes de celda del compuesto Sc2TiO5 obtenido en este trabajo fueron a(Å) 

= 10.128(1), b(Å) = 10.278(1) y c(Å) = 3.8498(5). Estos valores son similares a los 

reportados por Jun Ito [27] (a(Å) = 10.127(1), b(Å) = 10.274(1) y c(Å) = 3.8509(5) a 

una temperatura de enfriamiento lento (2°C/h.) de 1460-1000 °C). Lyashenko y col.[28]  
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Tabla 1. Composición de mezcla, condiciones de síntesis y fases obtenidas en el sistema    

              ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 °C en aire. X3 indica una nueva fase de fór- 

              mula Sc2Ga2TiO8.  

 

                         Composición                  Período de                       

                   Sc2O3:TiO2:Ga2O3 =          calentamiento            Fase(s) obtenida(s) 

                  (en proporción molar)               (días)  

 

                                1:1:0                              2+2                 Sc2TiO5 

                                1:0:1                              2+2                 Sc2TiO5, -Ga2O3 

                                0:1:1                              2+2                 -Ga2O3, Ga4Ti21O48 

                                1:2:0                              2+2                 Sc4Ti3O12, TiO2                                   

                                3:4:1                            2+2+2               Sc2TiO5                  

                             50:72:14                           2+2                 Sc2TiO5, Sc4Ti3O12             

                                2:2:1                              2+2                 Sc2TiO5, X3 

                              35:60:5                            2+2                 Sc4Ti3O12                             

                                6:4:0                              2+2                 Sc2TiO5, Sc2O3                     

                                4:6:0                              2+2                 Sc4Ti3O12   

                              40:54:6                            2+2                 Sc4Ti3O12   

                                2:6:2                              2+2                 Sc2TiO5, Ga4Ti21O48, TiO2                     

                                3:0:7                              2+2                 -Ga2O3 

                                5:0:6                              2+2                 -Ga2O3, Sc2O3    

                                1:1:1                              3+2                 X3 

                              50:45:5                          2+2+2               Sc2TiO5, Sc2O3       

                                4:5:1                          2+2+2+2             Sc2TiO5         

                                2:1:1                          2+2+2+2             Sc2O3, X3 

                                0:1:2                              2+2                 -Ga2O3, Ga4Ti21O48 

                                0:2:1                              2+2                 -Ga2O3, Ga4Ti21O48 

                              45:55:0                            2+2                 Sc2TiO5, Sc4Ti3O12    

                              14:21:2                            2+2                 Sc4Ti3O12 

                                3:6:1                              2+2                 Sc4Ti3O12, Sc2TiO5, TiO2 

                             31:46:23                           2+2                 Sc2TiO5, X3 

                               0:21:2                             3+2                 Ga4Ti21O48 

                               0:95:5                             2+2                 Ga4Ti21O48, TiO2 

                              15:0:85                            3+2                 -Ga2O3 

                               26:7:7                           2+2+2               Sc2O3, X3 

                                1:6:3                              2+2                 Sc2TiO5, Ga4Ti21O48 

                              40:52:8                            2+2                 Sc4Ti3O12 

                                1:1:2                              2+2                 Sc2TiO5, -Ga2O3, X3 

                               3:7:10                             2+2                 Sc2TiO5, -Ga2O3 

                                4:1:5                              2+2                 -Ga2O3, Sc2O3, X3 

                               3:10:7                           2+2+2               Sc2TiO5 

                                2:1:2                              2+2                 Sc2O3, -Ga2O3, X3 

                                3:4:3                              2+2                 Sc2TiO5, X3 

                                3:1:1                              2+2                 Sc2O3, X3 
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Tabla 1. Continuación 

 

                           Composición                    Periodo de                       

                    Sc2O3:TiO2:Ga2O3 =            calentamiento           Fase(s) obtenida(s) 

                   (en proporción molar)                 (días)  

 

                                 8:1:1                                2+2               Sc2O3, X3 

                                 1:2:1                                2+2               Sc2TiO5 

                                 1:2:2                                2+2               Sc2TiO5, -Ga2O3 

                                 6:3:1                                2+2               Sc2O3, Sc2TiO5, X3 

                                 6:1:3                                2+2               Sc2O3, -Ga2O3, X3 

                                 2:3:5                                2+2               Sc2TiO5, -Ga2O3, X3 

                                 2:1:7                                2+2               -Ga2O3, X3 

                                 1:5:4                                2+2               Sc2TiO5 

                               5:50:45                              2+2               Sc2TiO5 

                              30:54:16                             2+2               Sc2TiO5, TiO2 

                              25:54:21                             2+2               Sc2TiO5, TiO2 

                              20:54:26                             2+2               Sc2TiO5, Ga4Ti21O48  

                              15:54:31                             2+2               Sc2TiO5, Ga4Ti21O48 
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Figura 2. Relaciones de fases en el sistema ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 °C en aire. 

   , una fase existe ;    , dos fases coexisten ;      , tres fases coexisten. La fase 

Sc2Ga2TiO8 existe en relación molar de Sc2O3:TiO2:Ga2O3 = 1:1:1. La fase β-

Ga2O3 de fórmula Ga2-2xSc2xO3 tiene un rango de solución sólida de  (0 ≤ x ≤ 

0.43) en el sistema binario Sc2O3-Ga2O3. La línea entre Sc2TiO5-“Ga2TiO5” 

muestra un rango de solubilidad de Sc2TiO5 con fórmula Sc2-2xGa2xTiO5 (0 ≤ 

x ≤ 0.92). La fase Sc4Ti3O12 tiene un área de solución sólida (región gris).                              

 

 

 

  

  
  

  

  

  

  

  
  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  
  

  

  
  

  

  

 
 
  

    

    

   

  
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  

  

    

“Ga2TiO5” Ga2O3 TiO2 

Sc2O3 

“ScGaO3” Sc2TiO5 

Ga4Ti21O48 

Sc4Ti3O12 

Sc2Ga2TiO8 

11 



22 

 

reportaron este  compuesto con parámetros  de red  de   a(Å) = 10.127,  b(Å) = 10.283 y 

c(Å) = 3.852 a 1000 °C por 18 horas y finalmente la misma muestra fue calentada a 

1300 °C por un periodo de 6 horas, mostrando la misma fase, con constantes de celda 

a(Å) = 10.127, b(Å) = 10.280 y c(Å) = 3.852, las cuales son similares a los parámetros 

de celdas obtenidos en nuestro trabajo e Ito.  

    El compuesto Sc4Ti3O12 presentó un parámetro de red de a(Å) = 9.8016(4). Esta fase 

fue sintetizada por Lyashenko y col. [28] a 1200 °C por 16 horas, con constante de red 

de a(Å) = 4.8972. Los autores calentaron la misma muestra a 1350 °C durante 5 horas, 

obteniendo el mismo compuesto, con constante de celda de a(Å) = 4.8981. 

     En la tabla 2 se exhiben los parámetros de red y volumen de la celda unitaria de 

Sc2O3 que coexiste con Sc2TiO5 (solución sólida) y β-Ga2O3. En esta tabla se observa 

que la constante de red de Sc2O3 en equilibrio con Sc2TiO5 es menor que su compuesto 

de inicio. El rango de solución sólida no fue determinado en este trabajo.  

     La tabla 3 muestra las constantes de celda de TiO2 en equilibrio con Sc4Ti3O12, 

Sc2TiO5 (solución sólida) y Ga4Ti21O48. En ella es posible notar que los parámetros de 

red de TiO2 que coexiste con Sc4Ti3O12 no varían significativamente a los del rutilo de 

inicio, por lo que podemos concluir que no existe una solución sólida con estructura tipo 

C.  

 

     El sistema binario Ga2O3-TiO2 a 1300 °C en aire 

 

 

     En este sistema se obtuvo solamente la fase Ga4Ti21O48 con estructura monoclínica a 

partir de una mezcla de TiO2:Ga2O3 = 21:2 (en proporción molar) a 1300 °C durante 3+2 

días. Las constantes de red obtenidas fueron a(Å) = 51.74(2), b(Å) = 2.972(1), c(Å) = 

10.277(4) y β(°) = 103.90(1). Estos valores son similares a la reportada por Lloyd y col. 

[29] con parámetros de celda de a(Å) = 51.80(2), b(Å) = 2.975(1), c(Å) = 10.302(4) y  

β(°) = 103.80(2). Kamiya y Tilley [30] reportaron una solución sólida con fórmula de    

Ga4Tim-4O2m-2 con rango de 7-16.5% mol de Ga2O3 a 1350 °C en aire por enfriamiento 

rápido. 
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     La tabla 3 exhibe las constantes de celda de TiO2 que coexisten con Ga4Ti21O48. Los 

parámetros de red del TiO2 en equilibrio con Ga4Ti21O48 son similares al rutilo de inicio, 

concluyendo que no existe un rango de solubilidad con estructura del rutilo. Kamiya y 

Tilley [30] reportaron que la solubilidad de Ga2O3 en TiO2 era inferior al 1% a 1350 °C 

en aire. Esto concuerda con nuestros resultados.  
     En la tabla 4 se muestran las constantes de red de la fase β-Ga2O3 en equilibrio con 

Ga4Ti21O48. Estos valores no difieren de los obtenidos en β-Ga2O3 de inicio. Nosotros 

concluimos que no existe solución sólida isoestructural a β-Ga2O3 en este sistema 

binario. Kamiya y Tilley [30] encontraron que las fases β-Ga2O3 y TiO2 coexisten en 

todo el sistema binario Ga2O3-TiO2 a temperaturas inferiores a 1200 °C por periodos que 

varían en 7, 14 y 15 días. Estos resultados no concuerdan con los obtenidos en este 

trabajo, ya que las fases β-Ga2O3 y TiO2 no coexisten en el sistema binario Ga2O3-TiO2 a 

1300 °C en aire por 2+2 días. Así mismo, estos autores reportaron Ga2TiO5 con 

estructura tipo pseudobrokita en el sistema binario Ga2O3-TiO2 a una temperatura mayor 

a 1325 °C durante varios días. En nuestro trabajo no se obtuvo el compuesto Ga2TiO5, 

por lo que concluimos que Ga2TiO5 no es estable a 1300 °C en aire, descomponiéndose a 

β-Ga2O3 y Ga4Ti21O48. 

 

El sistema binario Sc2O3-Ga2O3 a 1300 °C en aire 

 

     En este sistema binario se obtuvo una solución sólida isoestructural a β-Ga2O3 con 

estructura monoclínica, de fórmula Ga2-2xSc2xO3 (0 ≤ x ≤ 0.43). La tabla 5  muestra las 

constantes de celdas obtenidas a diferente relación molar, y la figura 3 exhibe su 

representación gráfica. Puede verse que cumple con la ley de Vegard, donde este 

comportamiento asume que los cambios en los parámetros de red con la composición 

están gobernados por los tamaños relativos de los átomos o iones que son activos en el 

mecanismo de la disolución sólida [31]. Nuestros resultados concuerdan con los de 

Schneider y Waring [32] quienes reportaron la fase β-Ga2O3 con un rango de solubilidad 

en mol de Sc2O3:Ga2O3 = 42.5:57.5 a 1400 °C por 16 horas. 
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Figura. 3 Valores de las constantes de celda de la fase Ga2-2xSc2xO3  
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La tabla 2 muestra las constantes de red de Sc2O3 en equilibrio con la solución sólida β-

Ga2O3. Estas constantes son menores al material de inicio Sc2O3, concluyendo que  

existe una solución sólida muy pequeña con estructura tipo C. En este trabajo no se 

establecido el rango de solubilidad. Schneider y Waring [32] obtuvieron la estructura 

tipo C con rango de solubilidad hasta Sc2O3:Ga2O3 = 82:18 a 1727 °C durante 4.5 horas. 

     En la tabla 6 se exhibe los valores de las constantes de res de Ga2-2xSc2xO3                       

(0 ≤ x ≤ 0.43) en equilibrio con Sc2O3, Sc2Ga2TiO8 y Sc2TiO5 (solución sólida).  

 

 

El sistema ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 °C en aire 

 

     En este sistema ternario se obtuvo un compuesto nuevo de fórmula Sc2Ga2TiO8 a 

partir de una mezcla de Sc2O3:TiO2:Ga2O3 = 1:1:1 (en relación molar) durante 3+2 días. 

En la bibliografía no se ha reportado la existencia del mismo, por lo que la definimos 

como Unison-X3. El difractograma de esta nueva fase es muy similar al difractograma 

de  Sc4Ti3O12, la cual es cúbica y semejante a la fluorita, como se muestra en la figura 4. 

En esta figura podemos observar el patrón de difracción de la fase Sc4Ti3O12 obtenida a 

partir de una mezcla de Sc2O3:TiO2 = 4:6 (en relación molar) calentada a 1300 °C 

durante 2+2 días, comparada con el difractograma de rayos X de polvos de Sc2Ga2TiO8.     

El difractograma de la fase Sc2Ga2TiO8 muestra dos picos pequeños en posiciones de 2θ 

= 25.680 para el primero y 26.420 para el segundo, los cuales se supuso que pertenecían 

a otra fase. Al comparar los difractogramas del nuevo compuesto Sc2Ga2TiO8 en 

equilibrio con Sc2O3 en el sistema binario Sc2O3-Sc2Ga2TiO8 de proporción molar 

Sc2O3:TiO2:Ga2O3 = 3:1:1, 2:1:1 y 1:1:1, se observó que estos picos  aumentaban y 

disminuían a una misma proporción con el pico de mayor intensidad de la fase 

Sc2Ga2TiO8, por lo que dichos picos pertenecen a la nueva fase Sc2Ga2Ti8 (figura 5).  

     La figura 6 exhibe los difractogramas  de la fase Sc2Ga2TiO8 que coexisten en 

equilibrio con Sc2TiO5 (solución sólida), con composiciones de Sc2O3:TiO2:Ga2O3 = 

1:1:1, 2:2:1, 3:4:3. Podemos observar nuevamente que se mantienen las proporciones de 

los picos característicos con la línea de intensidad mayor de la fase Sc2Ga2TiO8. No se 

ha caracterizado esta nueva fase. 
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Figura 4. Difractogramas de rayos X de polvos de Sc2Ga2TiO8 y Sc4Ti3O12. 
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                Figura 5. Difractogramas de la fase Sc2Ga2TiO8 en equilibrio con Sc2O3. 
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: Sc2O3.  

: Representa la relación molar de Sc2O3:TiO2:Ga2O3. 
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            Figura 6. Difractogramas de la fase Sc2Ga2TiO8 en equilibrio con Sc2TiO5. 

                                 

                            a : Representa la relación molar de Sc2O3:TiO2:Ga2O3. 
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(3:4:3)a 
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     En el sistema binario Sc2TiO5 y “Ga2TiO5”  obtuvimos una línea de solución sólida 

isoestructural a Sc2TiO5 con fórmula Sc2-2xGa2xTiO5 (0 ≤ x ≤ 0.92), la cual presenta una 

estructura ortorrómbica tipo pseudobrokita. En la tabla 7 se muestran los valores de los 

parámetros de celda y el límite de solubilidad de esta fase y en la figura 7 su 

representación gráfica. Podemos observar que los parámetros de red de Sc2-2xGa2xTiO5 

disminuyen a medida que x aumenta, esto es debido a que los átomos de galio están 

sustituyendo a los de escandio que tienen radio iónico mayor, cumpliendo con la ley de 

Vegard.   

     Se prepararon muestras alrededor de esta solución sólida y, obtuvimos patrones de 

difracción que mostraban la fase Sc2TiO5 en equilibrio con otra, descartando la 

existencia de un área de este compuesto. Esta solución sólida no ha sido reportado 

anteriormente en el sistema ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 °C en aire. 

     Los valores de las constantes de celda Sc2-2xGa2xTiO5 (0 ≤ x ≤ 0.92) que coexisten en 

equilibrio con Sc2Ga2TiO8, Sc4Ti3O12 (solución sólida), TiO2, -Ga2O3 y Ga4Ti21O48 se 

muestran en la tabla 8. 

     En este sistema ternario existe una subárea de solución sólida isoestructural a 

Sc4Ti3O12, (región negra). Esta subárea no ha sido reportada previamente. Los 

parámetros de red de esta solución sólida se observan en la tabla 9. Las constantes de 

celda de Sc4Ti3O12 que coexiste en equilibrio con TiO2, Sc2TiO5 (solución sólida) 

muestran pequeñas variaciones con respecto al parámetro de red de la monofase 

Sc4Ti3O12 con composición Sc2O3:TiO2 = 4:6, mostrando que la subárea podría ser un 

poco más amplia, ver tabla 10. 

    También se encontró seis subáreas en las que coexisten tres fases en equilibrio: (1)  

Sc2O3, Sc2TiO5 y Sc2Ga2TiO8; (2) Sc2O3, -Ga2O3 (solución sólida) y Sc2Ga2TiO8;  (3) 

Sc2Ga2TiO8, -Ga2O3 ,  Sc2TiO5 (solución sólida); (4) -Ga2O3, Sc2TiO5 (solución 

sólida) y Ga4Ti21O48; (5) Sc2TiO5 (solución sólida), Ga4Ti21O48 y TiO2; (6) Sc4Ti3O12 

(solución sólida), Sc2TiO5 (solución sólida) y TiO2. También, se presentaron siete 

regiones donde coexisten dos fases. Cinco de estas subáreas envuelven a la solución 

sólida Sc2-2xGa2xTiO5 coexistiendo en equilibrio con Sc2Ga2TiO8, Sc4Ti3O12 (solución 

sólida), TiO2, Ga4Ti21O48 y -Ga2O3. La  sexta  región  de  dos fases envuelve al área de  
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                     Figura 7. Valores de los parámetros de red de la fase Sc2-2xGa2xTiO5 

                                     versus composición química en el sistema binario Sc2TiO5- 

                                     “Ga2TiO5” a 1300 °C en aire. 
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solución sólida Sc4Ti3O12 y TiO2. La séptima región de dos fases está formada por la 

solución sólida -Ga2O3 con Sc2Ga2TiO8.  
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CONCLUSIONES 

 

     Se estableció el diagrama de fases del sistema ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 C 

en aire mediante el método de enfriamiento rápido. En el sistema binario Sc2O3-TiO2 

existen dos fases estables Sc2TiO5 y Sc4Ti3O12, las cuales fueron reportadas 

previamente. El sistema binario TiO2-Ga2O3 presentó la fase Ga4Ti21O48 con estructura 

monoclínica, reportada en la literatura. En el sistema Ga2O3-Sc2O3 se obtuvo una 

solución sólida de fórmula Ga2-2xSc2xO3 (0 ≤ x ≤ 0.43) con estructura monoclínica de 

tipo -Ga2O3. En el sistema ternario se encontró una nueva fase de fórmula Sc2Ga2TiO8 

(relación molar Sc2O3:TiO2:Ga2O3 = 1:1:1), la cual tiene un patrón de difracción similar 

a la fase cúbica Sc4Ti3O12. Se obtuvo una solución sólida de fórmula Sc2-2xGa2xTiO5 (0 ≤ 

x ≤ 0.92) con estructura ortorrómbica tipo pseudobrookita en el sistema pseudobinario 

Sc2TiO5-“Ga2TiO5”. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

32 



43 

 

RECOMENDACIONES 

 

 

1.  Las soluciones sólidas encontradas en este trabajo contienen compuestos que son   

     transparentes en el rango visible. Estos pueden ser candidatos para aplicaciones 

     en celdas solares. Se recomienda realizar mediciones de conductividad eléctrica 

     en dichos compuestos.      

 

2.  Realizar estudios para determinar la estructura cristalina del nuevo compuesto 

     Sc2Ga2TiO8. Para ello, es necesaria la obtención de Sc2Ga2TiO8 en monocristal 

     para estudios de difractometría de rayos X de monocristal.   

 

3.  Llevar a cabo experimentos para determinar la estabilidad térmica de la nueva       

fase obtenida en este trabajo en los sistemas ternarios Sc2O3-TiO2-A2O3 (A: Fe, 

Al, Cr, Mn, In).              
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Estructuras Cristalinas Relacionadas en este Trabajo de Tesis 
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Figura A1 (a). Empaquetamiento cúbico compacto (e.c.c.) de esferas iguales. 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

Z = 0, 1 Z = 1/2 
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                 Figura A1 (b). Empaquetamiento cúbico compacto (e.c.c.) de esferas iguales. 
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                       Figura A2. Empaquetamiento hexagonal compacto (e.h.c.) de esferas                                  
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    Figura A5. Estructura cristalina de Sc2O3 (tipo C). 
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              Figura A6 (a). Estructura cristalina de TiO2 (rutilo). 
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         Figura A6 (b). Estructura cristalina de TiO2 (rutilo). 
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            Figura A7 (a). Estructura cristalina de CaTiO3 (perovskita). 
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                                         Figura A7 (b). Estructura cristalina de CaTiO3 (perovskita). 
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ANEXO 

 

 

 

     Artículo enviado a la revista  Journal of Phase Equilibria and Diffusion para la 

publicación relacionada con la tesis de maestría: 

 

 

 

“El Sistema Ternario Sc2O3-TiO2-Ga2O3 a 1300 °C en aire” 

 

 

    Autores: 

 

    G. Lastra-Medina, V. E. Álvarez-Montaño, F. Brown. 
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Abstract 

 

   The phase relations in the system Sc2O3-TiO2-Ga2O3 at 1300 oC in air have been 

determined by means of a classic quenching method. There exist Sc2O3 (C-type), 

TiO2 (rutile-type), a β-Ga2O3-type solid solution, Ga2-2xSc2xO3 (0 ≤ x ≤ 0.43), along 

the binary system Sc2O3-Ga2O3; Ga4Ti21O48 (monoclinic), Sc4Ti3O12 (fluorite-like 

cubic structure), a pseudobrookite type solid solution, Sc2-2xGa2xTiO5 (0 ≤ x ≤ 0.92) 

between the pseudobinary system Sc2TiO5-Ga2TiO5, and a new ternary phase, 

Sc2Ga2TiO8, having an X-ray powder diffraction pattern closely similar to the 

fluorite-like phase Sc4Ti3O12. 
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