
Formas habituales de 
representación de estructuras 

cristalinas



Representaciónen forma de empaquetamientode esferas

A vecesconvienedescribirlasposicionesatómicasen unared comosi fueranesferas
empaquetadas.

En2 dimensiones:
La forma de colocarlasesferasde la forma máscompactaposibleescon simetríahexagonal

Tema 1: Sólidos cristalinos



Formasde empaquetamientode esferas

En3 dimensiones:
Las dos formasde apilamientomáscompactassólodifierenen la forma de apilamiento

Hexagonal compacto: FCC (cúbicocompacto) :
Secuenciade planos Χ!.!.!.Χ Secuenciade planos Χ!./!./Χ
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Representaciónen forma de poliedros

A menudo esnecesariocentrarnuestraatenciónen el entornolocal de ciertoátomoo ion
Paraello, es muy útil la representaciónen forma de poliedros, que en la mayoríade los
casossereducena tetraedrosy octaedros.
Suelenrepresentarun átomode metalen el centro, rodeadopor átomosno metálicos.
Seunenconlíneaslosno metálicosparaformar el poliedro.

Tetraedro
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Vista desde arriba
(A)

Vista desde la arista
(B)

Átomo de metal



Representaciónen forma de poliedros

Octaedro

Tema 1: Sólidos cristalinos

Vista desde arriba
(A)

±ƛǎǘŀ άŘƛŀƎƻƴŀƭέ
(B)

Átomo de metal



Representaciónen formasde poliedros

Las estructurascristalinassuelenrepresentarsede lassiguientesmaneras.
Enalgunoscasos, los poliedrosestándistorsionadosen los materialesreales.

Ejemplos:
Tetraedros Octaedros

Tema 1: Sólidos cristalinos

Fase̡ del cuarzo, SiO2. Red hexagonal.
CadaSi unidoa 4 átomosde O (sp3)

ReO3 . Red cúbica
Los ionesde los metalesde transición

3d estánunidosa 6 aniones.Renio

Oxígeno



Difracción y red recíproca



Tema 1: Sólidos cristalinos

Difracción

Se interpreta comola superposiciónde hacesde radiaciónelectromagnéticatras
interaccionarel hazoriginal con algúnobjeto.

Superposiciónde ondas: el hazresultantese hallasumandoloshacessuperpuestos

Máximo de difracción
- Si la diferenciade recorrido ȹl = ɚ, 2ɚ, 3ɚ, 4ɚΣΧ    Č interferencia constructiva

Mínimo de difracción
- Si   ȹl = ɚ/2, 3ɚ/2, 5ɚ/2, 7ɚ/2ΣΧ    Č interferencia destructiva



Determinaciónde la estructuracristalina: Difracción

condición de máximo de difracción

Dondedhkl es la distanciainterplanarentre planosde índice(hkl),ɗesel ánguloentre el
hazincidentey el planoyɚesla longitudde ondade losrayos-Xincidentes

Haz incidente

Haz difractado

Planos atómicos
(hkl)

Haz no difractado

Tema 1: Sólidos cristalinos

: 2 hklLey de Bragg d senq l=



Determinaciónde la estructuracristalina: Difracción
Las técnicasmáscomunespara obtener la estructuracristalinason:
- Difracción de rayos-X (la más común, con diferencia)
- Difracción de electrones (normalmente, en un microscopio electrónico de transmisión)
- Difracción de neutrones

- Difracciónde rayos-X(XRD)
Esla herramientade determinaciónde estructuramásimportante.
Fuentesde rayos-X: las más comunesson las líneas KŬde Cr, Fe, Co, Cu, Mo ó Ag
(longitudesde ondadiscretas).
Tambiénsepuederealizarcon radiaciónsincrotrón, láserde electroneslibres, fuentesde
generaciónde armónicosaltos,Χ(longitudesde ondaseleccionablespero muchomenos
accesibles)

Ventajasde XRD: a) prácticamenteno necesitapreparaciónde las muestras; b) es no
destructiva; c) proporcionainformacióndel volumendel material (los cristalesabsorben
muypocolosrayos-X); d) da informaciónsobreposibledegradacióny/o tamañomediode
micro- o nanocristales
Desventajasde XRD: a) Hacefalta una cantidad apreciablede material; b) no es fácil
obtenerresoluciónespacial(puedehacerfalta un sincrotrónparaello)

Tema 1: Sólidos cristalinos



Determinaciónde la estructuracristalina: Difracción

Ejemplo de espectro de difracción de rayos-X de una muestra en polvo

A partir de la ley de Braggy las posiciones (ángulos)de los picos de difracción, se obtiene 
la distancia interplanarde los planos con índices (hkl) dhkl
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Ausenciassistemáticaspor sercentradaen caras(también
lasredescentradasen el interior o centradasen la base).
Además, los átomos presentes en el cristal también
puedencancelarciertasreflexiones(enKCl, la {111} )



Determinaciónde la estructuracristalina: Difracción

- Difracciónde electrones(enmicroscopioelectrónicode transmisión)
Sebasaen queloselectrones(y restode partículas)tienenasociadaunalongitudde onda
(principiode deBroglie)

ɚlong. onda; h cte. Planck; p momentode la partícula

Conenergíasapropiadas,la longitudde ondaes ҒÅ Č difracciónen cristales

Ventaja: puedellegara tener altísimaresoluciónespacial(micro- y nanoestructuras)
Desventajas: a) las muestrastienen que ser extremadamentefinas (unos100 nm como
máximo); b) la teoría es máscomplicada,debido a difraccionesmúltiples; c) se pueden
estropearmásrápidamentelasmuestrasqueconrayos-X.
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Patrón de difracción 
de electrones e un TEM



Determinaciónde la estructuracristalina: Difracción

- Difracciónde neutrones
Sebasa,en que los neutrones(igualque los electrones)tienen asociadauna longitud de
onda(principiode deBroglie)

Ventajas: a) es a menudo capazde distinguir entre átomos difíciles de distinguir con
rayos-X(sudispersión,scattering, no dependedel númeroatómico); b) sonpartículascon
spin e interactúan con electrones, proporcionando información de las propiedades
magnéticasdelmaterial.

Desventajas: a) senecesitaun reactornuclear;
b) no poseeresoluciónespacial
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Reactor nuclear
http:// www.itn.pt

http://www.itn.pt/


Tema 1: Sólidos cristalinos

Redrecíproca

Lastécnicasde caracterizaciónde la estructura cristalina se basanen la difracción. Estas
técnicasrepresentanla red recíproca.

Además, muchasde las propiedadesfísicasde los cristalesson descritasde la maneramás
sencillautilizando la red recíproca. Por ejemplo, las propiedadesde conduccióneléctrica,
comoveremosen el Tema4, o laspropiedadestérmicas, comoseveráen Fís. Est. Sól. II

Lared recíprocaseconstruyea partir de lasredesde Bravais(definidasenel espacioreal). La
red recíprocaocupael espaciorecíproco(espaciode lask, númerosde onda).

Sedefinea partir de lostresvectoresde traslaciónde la red recíproca:

Elfactor 2 ńo seindicaen cristalografía. PeroenFísicadelEstadoSólidoesmuyconveniente
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Tema 1: Sólidos cristalinos

Propiedadesde la red recíproca

- el productoescalarde los vectoresde traslaciónde las redesdirectay recíprocacumple

- cualquierpunto de la red recíprocaestádado por el vector:

dondev1, v2, v3 son númerosenteros
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