TEMA S5

Principios de Cristaloquimica



Atomo de Bohr Atomo de Schrodinger



http://platea.pntic.mec.es/~jdelucas/orbitalesp.exe
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Esquemas de coordinaciéon
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Tabla de electronegatividades

H He
2.1
Li | Be B |[C [N |O |F Ne
1.0 |15 20 |25 |3.05 |35 |40 |-
Na | Mg Al |Si |P S Cl | Ar
09 |12 16119 |219 |25 |30 |-
K |Ca Sc |[Ti |V |Cr |[Mn |Fe [Co [Ni |[Cu |Zn |Ga |Ge |As |Se |Br |Kr
08 |10 |13 |15 |16 |16 |15 |18 |18 |28 |19 |1.65 181|201 |20 |24 |28 |-
http:/mwww.fortunecity.com/campus/dawson/196

Rb |[Sr |Y |Zr [Nb [Mo Tc |Ru |[Rh |Pd 'Ag |Cd |In |[Sn |[Sb |Te |I Xe
08 |10 |12 |14 |16 |18 |19 |22 |228 |22 |19 [19 |1.78|18 |19 |21 |25 |-
Cs |Ba |La |Hf |[Ta |W |Re [Os |Ir Pt |Au |Hg |[TI |Pb |Bi |Po |At |Rn
079 | 1.02 | 1.17 | 1.3 |154 |17 |19 |22 |22 |27 |24 |19 |18 |18 |19 |20 |22 |-
Fr |Ra | Ac
07 109 |11

Ce |[Pr [INd Pm|Sm Eu |Gd |Tb |Dy |Ho |Er [Tm |Yb |Lu

112 | 1.13 | 1.14 | 113 [117 |12 |12 |12 |12 |12 |12 |12 |11 |127

Th |Pa |U |[Np |[Pu |[Am [Cm Bk |[Cf |Es |Fm |Md |No |Lr

13 |15 |17 |136|128 |13 |13 |13 |13 |13 |13 |13 |13 |13




EMPAQUETADOS COMPACTOS
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Capa de empaquetamiento hexagonal compacto Apilamiento de la segunda capa
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Hexagonal compacto Cubico compacto






8 posiciones tetraédricas
8 posiciones tetraédricas

Huecos octaédricos y tetraédricos en los empaquetados compactos



Estructura de la halita (NaCl)

Estructura del corindon (Al,O3), el hematites,
Fe,O; lailmenita Fe,TiO,

Estructura de la blenda (ZnS)

Estructura de la calcopirita (CuFeS)



http://upload.wikimedia.org/wikipedia/en/a/a1/Corundum.GIF

Estructura de la Perovskita (CaTiO,)
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www.britannica.com

Unidades estructurales del los silicatos

Nesosilicatos: tetraedros SiO,. Si:O = 1/4
Sorosilicatos: dos tetraedros unidos por un oxigenos. Si:O = 1:3,5
Ciclosilicatos: anillos de varios tetraedros

Inosilicatos:

Piroxenos: Cadenas sencillas de tetraedros. Si:O =1/3.

Anfiboles: Cadenas dobles de tetraedros. Si:O =3 y
Si:O = 2,5. Larelacion Si:O total es 1:2,75.

Filosilicatos: ldminas con disposicion hexagonal de tetraedros Si:O =1:2,5.

Tectosilicatos: armazones tridimensionales de tetraedros.Si:O = 1/2

* Los defectos de carga de las unidades estructurales se
compensan con la entrada de cationes en las estructuras.

* Las estructura basica de los tectosilicatos no tiene carga. Sin
embargo la sustitucién de Si** por Al3* genera una carga negativa
gue se compensa con cationes



Anfiboles: asbestos

Piroxenos
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Armazones estructurales tectosilicatos

Tridimita (SiO,) Cuarzo (SiO,) Feldespatos

- Feldespatos alcalinos KAISi;Og-NaAlSi;Og

- Plagioclasas CaAl,Si,04-NaAlSi;Og



Un modelo cristaloguimico
alternativo

Material cedido por el profesor Angel Vegas
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El concepto de Zintl-Klemm: Fases de Zintl
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Wﬁ
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The Zintl Phase NaSi
NaSi: Si as W-P (Si,)*

b
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The P, molecule

El Si adopta la estructura electronica del P mediante la donacion de
electrones del Na al Si. Este pseudo P presenta la estructura del P,



Aplicacion del concepto de Zintl-Klemm a las

estructuras de los silicatos
Ejemplo: ciclosilicatos




Equivalencia entre oxidacion y presion
Beck & Lederer, 1993 = Vegas et al. 1994




CUASICRISTALES



D. Shechtman, I. Blech, D. Gratias, J.W. Cahn (1984)
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Cutoff = 5, Number of Poincts 0

Patron de difraccion de un cristal de pirita

ZNgg g Mg, 6 HOg ; Patron de difraccion de un cristal de HoMgZn


http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/9/92/Ho-Mg-ZnQuasicrystal.jpg
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/f/fb/Zn-Mg-HoDiffraction.JPG

i LOS cuasicristales no cumplen
la condicion 2cosa =7

El grito (detalle)
de Edvard Munch







-

P.J. Steinhardt, H.-C. Jeong, K. Saitoh, M. Tanaka, E. Abe, A.P. Tsai
Nature 396, 55-57 (1998)
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A commercial application:
Cookware with Quasicrystal Coating
(nearly as slippery as Teflon)



