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iue hay que saber calcular en Matll:
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raccion de empaquetamiento atdmico
lensidades (volumétrica, superficial, lineal)

Muy
1uecos disponibles y su tamafio importante
lados indices, identificar direcciones y planos, y viceversa
aisignar clase cristalografica a un material

calcular distancias entre planos de una forma

plicar Ley de Bragg para identificar las estructuras mas

sencillas
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Estructura y geometria cristalina

es de Bravais; tres definiciones equivalentes:

e un conjunto infinito enumerable de puntos que tiene exactamente

-
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el mismo aspecto cuando se observa desde cualquiera de ellos.

» el conjunto de todos los puntos con vectores de posicidn que

satisfacen:

R=na +n,a, +N3; donde &,

vectores cualesquiera no coplanarios y n1, n2 , n3 son tres enteros.

e un conjunto infinito enumerable de vectores, no todos
coplanarios, cerrado bajo las operaciones de adicién y

sustraccion de vectores.

stas definiciones, la red se considera tanto como un conjunto de puntos, como un conjunto de traslaciones o

un conjunto de vectores. En la practica no suele haber duda de a cudl de éstas alternativas nos referimos.
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Estructura y geometria cristalina

nero de coordinacion de la red es el numero de puntos de la
red mas proximos a un punto cualquiera de la red
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a unitaria primitiva: la porcién del espacio que, cuando se
slada con todos los vectores de la red, cubre (“tesela”) el
ICIO Sin dejar vacios y sin solaparse con otras copias de ella
na.

nfinitas posibilidades de elegir una celda unitaria primitiva para
red de Bravais dada.

° _ ° - ° _ ° _ ° L /i /i /i /i °
4 hd e hd hd / e | e | el Te °
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Estructura y geometria cristalina

celda unitaria primitiva contiene exactamente un punto de red

celda unitaria (no primitiva) o celda unitaria convencional es
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porcion del espacio que lo tesela completamente al ser
sladada por un subconjunto de los vectores de red.

P ser mas grande que la celda unitaria primitiva y tener la misma
tria que la red de Bravais.

a primitiva de Wigner-Seitz es una celda primitiva que posee la
tria completa (es decir, todos los elementos de simetria) de la red
ravais correspondiente. La celda primitiva de Wigner-Seitz de un
D de red se define como:

onjunto de puntos del espacio que estan mas proximos al
punto de red en cuestion que a cualquier otro.

Materiales no Metéalicos ‘- , 7
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Estructura y geometria cristalina

‘upo (completo) de simetria de una estructura (cristalina, mat.
puesto, etc.) es un conjunto de operaciones geoméetricas
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slacion, rotacion, reflexion, inversion) respecto a las que es
lante y que contiene exclusivamente:

ranslaciones por vectores de la red

pperaciones que dejan un punto de lared fijo

pperaciones construidas por aplicacidon sucesiva de operaciones
le los dos tipos anteriores.

‘uUpo espacial de una estructura es el subgrupo que contiene
las translaciones.

‘uUpo puntual de una estructura es el subgrupo que contiene
las operaciones que dejan un punto fijo (rotaciones,
'siones y reflexiones, + combinaciones de éstas).

Materiales no Metéalicos ‘., 9
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Estructura y geometria cristalina

S operaciones gue dejan un punto fijo son:
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‘otaciones por un multiplo de 2rn/n alrededor de un gje
e gira un punto o vector de red 2n/n alrededor de un eje

eflexion en un plano
» refleja un punto o vector de red en un plano

nversion (o reflexion en un punto)
» cambia de signo las tres coordenadas de un vector de red

otacion-reflexion
e giray a continuacién refleja en un plano perpendicular al eje de giro

otacion-inversion
e giray a continuacion invierte un punto o vector (reflexion o inversion en un
punto contenido en el eje de rotacion)

Materiales no Metéalicos ‘., 10
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Estructura y geometria cristalina

elemento de simetria’ (en sentido cristalografico) es el lugar
nétrico de los puntos que permanecen invariantes por la
sspondiente operacion del grupo puntual:

5i una estructura (clase) es simétrica respecto a inversion en un
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punto, este punto (centro de inversion) es un elemento de
simetria.

i una estructura (clase) es simetrica respecto a un giro de 2n/2, el
2je de esta rotacion (eje binario) es un elemento de simetria.

i una estructura (clase) es simétrica respecto a una reflexion en
in plano, este plano de reflexion es un elemento de simetria.

prtante: no debe ser confundido con un “elemento del grupo
tual) de simetria” (en sentido de teoria de grupos): un

ento de simetria (cristalografico) p.ej. un eje ternario, puede
rar varios elementos del grupo puntual de simetria de la clase
2spondiente.

itereogramas de la Tabla | son un modo compacto y muy eficiente de enumerar
xmentos de simetria (cristalograficos) de cada una de las 32 clases.

Materiales no Metéalicos ‘., 1 1
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Estructura y geometria cristalina

nsideramos el grupo puntual se obtienen las 32 clases puntuales
alograficas o simplemente clases cristalograficas
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1ltimo, si ademas consideramos el grupo espacial, se obtienen los
Qrupos espaciales cristalograficos:

Red de Bravais
(base de simetria esférica)

Estructuras cristalograficas
(base de simetria arbitraria; restringe
la simetria de la red)

S puntuales: 7 32
(“los 7 sistemas cristalogréficos”) (“los 32 grupos puntuales cristalograficos”)
S espaciales: 14 230

(“las 14 redes de Bravais”) (“los 230 grupos espaciales”)

os cristalografos a veces defienden la existencia de soélo 6 sistemas cristalograficos (ver nota del traductor al pie
la pag.46) . Desde el punto de vista de los grupos puntuales de las redes de Bravais no hay duda alguna sobre
numero de sistemas cristalograficos: 7. Para mas detalle, puede consultarse W. Borchard-Ott, Kristallographie,

edicién, Springer (2002)
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netria (invarianza) es un principio fisico

> grdinariamente potente.

)
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As fundamental que las leyes de conservacion:

arianza de las leyes fisicas respecto a traslacion en el tiempo:
plica conservacion de energia.

arianza de las leyes fisicas respecto a traslacion en el
pacio: implica conservacion de cantidad de movimiento.

arianza de las leyes fisicas respecto a rotacion: implica
nservacion de momento angular.

Materiales no Metéalicos ‘., 17




"epeJnal vias A 1ages ojsouebey 019013) UN 8P SOYI3I9P O SBUSIC BUOIS3| O BIDI|I S8 01USLWINJOP |8 U BPIUSIU0D UQIDeWIojUI B IS

*200Z @p ol ap TT ap ‘021U0JI93|T 012I8WO0D) 3P A UQIDBWIOLU| B] 3P PEP3IJ0S €| 9P SOIdIAISS ap A3 e ap T'LT O|ndIuy

[e PNUIA US 0JuUBWINJ0P 3)uasaid [ US BPIUSIUOD UQIDRWIOUI €] 9P 3|gesuodsal adey s Ou W0’ geeuabered Mmm

éﬁeuaﬂmwa

atria geomeétrica determina en gran medida la existencia o
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cia de propiedades fisicas y por tanto las posibilidades de
£ion de los materiales

iteriales pueden tener ciertas propiedades solo si su estructura
Llar, morfologia o su estructura macroscopica cumplen ciertos
itos de simetria (o de falta de simetria, como en el caso de los
S piezoeléctricos directo e inverso)

ropiedades tensoriales el numero de componentes (o
entes) de la propiedad que son independientes, esta
ninado por la simetria del cristal / material

Materiales no Metéalicos ‘., 18
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lentificacidon de la clase cristalografica

. identificar a que sistema y a qué clase pertenece un
2rial cristalino, orientado, compuesto, etc., en general:
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oterminar el sistema;:

bien a la vista de las dimensiones y angulos de la celda basica o
unidad equivalente.

0 bien con ayuda de la tabla de elementos de simetria caracteristicos
(Tabla 1)

y

5 importante colocar la celda basica o el cristal en los ejes en
posicion convencional o estandar.

terminar la clase
con ayuda de la tabla de representaciones estereograficas, (Tabla I)
con ayuda de la Tabla Il

Materiales no Metéalicos ‘., 19




"epeJnal vias A 1ages ojsouebey 019013) UN 8P SOYI3I9P O SBUSIC BUOIS3| O BIDI|I S8 01USLWINJOP |8 U BPIUSIU0D UQIDeWIojUI B IS

*200Z @p ol ap TT ap ‘021U0JI93|T 012I8WO0D) 3P A UQIDBWIOLU| B] 3P PEP3IJ0S €| 9P SOIdIAISS ap A3 e ap T'LT O|ndIuy

[e PNUIA US 0JuUBWINJ0P 3)uasaid [ US BPIUSIUOD UQIDRWIOUI €] 9P 3|gesuodsal adey s Ou W0’ geeuabered Mmm

663uaﬁmwa

“jes en sistemas cristalograficos

cion convencional (estandar) de los ejes cristalograficos:

* X, Y, zalo largo de las aristas de la celda (en general no son
perpendiculares entre si, no son cartesianos).
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* en los sistemas hexagonal y trigonal se puede introducir un cuarto eje u
coplanario con x e y de modo que X, y y u forman 120° (ejes de Miller-
Bravais)

D, O y ® son siempre perpendiculares entre si (cartesianos) y
forman un triedro a derechas

convencional (estandar) de los ejes X, y, z en los diferentes sistemas cristalograficos es:

rb#c a=f =y

Oy paralelo a eje de simetria binario; a=b#c «a =y =90°= 8

o: Ox, Qy, Oz paralelos a los tres ejes de simetria binarios; a=b=c a =/ =y =90°

Dz paralelo al eje de simetria cuaternarioja=b=c o ==y =90°

)y, Oz paralelos a las aristas del cubo cuyas diagonales son los ejes de simetria ternarios;
a=b=c a=p=y=90°

paralelo al eje de simetriaternario; a=b=zc a =/ =90°y =120°

Oz paralelo al eje de simetria senario; a=b#c « = =90°y =120°

Materiales no Metalicos ‘., 20
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® paralelo a Oz; O paralelo a Ox

Y4

Materiales no Metéalicos ‘

es en sistemas cristalograficos

de los ejes cartesianos O, @ y O:
mbico y cubico: @ paralelo a Ox; @ paralelo a Oy; ® paralelo a Oz
limite:® paralelo a Oz y ambos coincidentes con un eje de orden o

Orientacion convencional (estandar)

nico: @ paralelo a Oy
nal, trigonal y hexagonal :

J

N\ —

Ne»)
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NUNCA en los ejes cristalograficos x, y, z

n en otro, rotado respecto al anterior,
'0 que coincidan con los ©, @ y @)

en el definido en la transp. anterior

[11, los céalculos se deben llevar a cabo
Materiales no Metéalicos ‘._,

IPRE en un sistema cartesiano

a
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Elementos de simetria

sistemas cristalograficos, las 32 clases cristalograficas se especifican
do los elementos de simetria mas caracteristicos, cada elemento se
be por medio de un simbolo o notacion Internacional estandar 1.
riao de Elemento Simbolo en el Simbolo
o de simetria estereograma Internacional
te cuando . -
rsion) los Centro de simetria sin simbolo 1
S Plano especular linea gruesa o circulo maximo en linea gruesa M
Xy XXy, Eje de rotacién monario sin simbolo 1

Eje de rotacion binario . 2
. Eje de rotacion ternario A 3

Eje de rotacién cuaternario 4 4
0 se Eje de rotacion senario ‘ 6
2 2n/n Eje de inversion monario = centro de simetria sin simbolo 1

Eje de inversion binario =m L al eje binario igual que para m 2 (=m)

Eje de inversion ternario =3 més centro de simetria A 3
: cristal o Eje de inversidn cuaternario (incluye un eje binario) <’> 4
e Eje de inversion senario =3 masm L al eje ternario @) 6 (=3/m)
a un giro
seguido 1La notacién empleada es la mas extendida (Internacional) debida a Mauguin

y Hermann (Cotton, F. A. “Chemical Applications of Group Theory”, 3rd ed.
New York: Wiley, p. 379, 1990). Aln se encuentran en algunos textos los

Materiales no Metdlicos ‘., simbolos de Schonflies, mas antiguos y menos utilizados. 24
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Estereograma

tablas siguientes!, los elementos de simetria de cada clase
‘epresentados por medio de estereogramas?3 en los que también
:en los ejes convencionales (X, Y, z) y (X;=0, X,=@, x,=0).

0L v¥ GV 689:ddVS1LVHM dO T1VO

S1IN3IANLS FONIIOS 404 SNOSSAT ALVAIAd ANITINO

0L ¥ G¥ 689 :ddVSLVHM VJANT O VAV

-

ANITNO SVIINOIL SVIHOLNL 'SFHVINDILEVYd SISV

-

=z

invariante) del grupo puntual esta

—_———— -

1a esfera de referencia.

s de los elementos de simetria_.---""~
AS por sus interseccionés con la
sfera de referencia

epresenta la proyeccion del
br sobre el plano ecuatorial usando

mo foco de la proyeccion:

—_—’

operties of Crystals, Oxford Science Publications (1995)
stallographie, 62 edicidn, Springer (2002)
Clases centrosimétricas estan recuadrados

Materiales no Metalicos ‘., 25
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a y aparece en ultimo lugar en la Tabla 1) y es la

N —

s siguientes tablas, las clases centrosimeétricas
lases de cada sistema cristalografico son los
'upos propios del grupo (que es el de mayor

holoédrica u holoedro)
Materiales no Metélicos ‘- ,

ecuadradas
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orden 6

(o]
—
=
Q
e
1
=]

>, 0rden 12

3
orden 24

HEXAGONAL
orden 6
orden 12
orden 12
6/mmm|

Yy

1

u
x,x,

N

6
6/m]
Smm
z

o

=1

orden 12

Y
Xy
Y4

Materiales no Metéalicos ‘

TRIGONAL

den 3

x,2,

nentos de simetria de las 32 clases

>
or
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orden 24
orden 24

]
<
=
]
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£
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CUBICO

orden 12
Y
[V
orden 24

432
x,
Y4
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nentos de simetria de las 32 clases
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2s de simetria de las 32 clases (Tabla Il)

122 Chapter 7 Classification of Bravais Lattices and Crystal Structures

IS siguientes tablas visualizan las

-
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Table 7.3
‘ H H THE NONCUBIC CRYSTALLOGRAPHIC POINT GROUPS*®
ada clase por medio de prismas cuyas
SCHOEN- | ey AGONAL [TETRAGONAL| TRIGONAL | ORTHO- lyonocimnvac| tricumic | | INTER-
FLIES RHOMBIC NATIONAL
) coloreadas de manera que pertenecen
Cs Ca Cy Cy G
sentativas de la clase correspondiente.! & @ @ @ = |G| -
4 3 2 1
Coo Cav Cyy C1
nmm
EYMMETRY OF THE FIVE CUBIC CRYSTALLOGRAPHIC Smm amm 3m 2mm s
Cen Can Can
0,/ HE
c 6/m 4/m 2fm i
" low Cia (2) PR3
U - |G f
[ m .
Sa Ss S o
1
: B )l
- - . . §
4 |(Ca) 3 (G) 1
Dg Dy Dy Dy na?
D (n even)
622 422 2| < m (padd
Den Dan Doy _(mmm)| S
mmm
(n/mmm)
Du 6/mmm 4/mmm (Fa) 2/mmm
D3y
the Schoenflies name of its symmetry group and to the right is the m Alm é
ictured faces may be deduced from the fact that rotation about a - (n even) -
is a symmetry operation for all five objects. (Such an axis is shown 62m 2 ]
Daa Dyg __(3m) LA
@ (n 0dd)
Dy l
V)™ dam ik

'min, N.D., Solid State Physics, Brooks & Cole (1976) « Table caption on p. 123,
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os de simetria caracteristicos (Tabla Ill)

der deducir rapidamente a cual de los 7 sistemas cristalograficos
il de las 32 clases cristalograficas) pertenece un material compuesto
iterial orientado, se identifica cuales de los siguientes elementos
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simetria caracteristicos de cada sistema posee el material:

na cristalografico Elementos de simetria caracteristicos

cubico cuatro A
hexagonal un @ oun @
tetragonal un @ oun<P

(iojo!, tres‘ o tres <’> es cubico)
trigonal un A

(jojo!, un m | al eje ternario, es decir, 3/ m = 6 es hexagonal)

. y/o m en tres direcciones ortogonales

ortorrombico

monoclinico

. y/o m en una direccién

triclinico sélo 101

Materiales no Metalicos ‘., 32
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tres ejes de simetria
de rotacién binarios

=8

centro de inversidon o simetria
1+3+1+3

Ejemplo

Total:;

Es la clase holoédrica u
holoedro del sistema ortorroémbico

(cristalograficos) de simetria;
cada uno de ellos genera solo

Esta clase posee 8 elementos
un elemento del grupo puntual
y por tanto su orden es también 8.

Y4

Materiales no Metéalicos ‘

1 clase mmm (grupo de maxima simetria dentro del sistema ortorrombico):
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Grupos limite de simetria

nte, existen materiales HOMOGENEQOS cuya
ctura presenta simetria no cristalografica
00s limite o de Curie, tipicamente contienen un
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e orden 0 ), y no son monaocristales.

Ejemplo: una fibra textil de
PET, se estira durante la
fabricacion; su médulo elastico
en direccion longitudinal es
muy elevado. Su tensor de
rigidez elastica tiene una
estructura de simetria no
cristalografica

n piezoeléctrico PZT, es

0, pero al fabricarlo, se le
polarizacion permanente en
On predeterminada. Sus
ezoeléctricos tienen una

A de simetria no

ica

Materiales no Metéalicos ‘- , 34
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Grupos limite de simetria (Tabla 1V)

at 11 consideramos los 7 grupos de Curie:
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(un eje de
orden infinito,
mas infinitos

planos
especulares
gue contienen
el eje)
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(un eje de orden
infinito,
mas un plano
especular
perpendicular al
eje)

002

(un eje de orden
Infinito,
mas infinitos ejes
binarios
perpendiculares al
eje de orden
infinito) levégiro L
o dextrogiro R

“aizquierdas” o0 “a
derechas”

R
=== estas figuras

representativas
pertenecen a las
clases y poseen
los elementos de
L simetria
caracteristicos de
las clases
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Estructura y geometria cristalina

\les estructuras cristalinas.

agquetamientos de atomos = esferas
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nexagonal compacto o HCP (hexagonal closed packing)
cubico centrado en las caras o FCC (face centered cubic)

cubico centrado en el cuerpo o BCC (body centered cubic)
especialmente importantes en metales, semicond. y ceramicas

'y FCC son los empaquetamientos mas compactos posibles de

ras iguales (con 12 esferas tangentes a una dada)
il LY b
/ |\\ / 4 ; :\:‘?\ “H:'7 N dill )/

—<T

BCC FCC HCP
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Estructura y geometria cristalina

)presentadas de este modo se ve que HCP y FCC estan

éﬁeuaﬂmwa

nstruidas apilando capas compactas 2D
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te es el modo mas natural de “mirar” la estructura HCP

N embargo, no se aprecia a primera vista el aspecto “cubico”

b la estructura FCC

ira ver la FCC claramente, hay que rotar los planos de
feras compacto de manera que su normal apunte en la
reccion <111> (forma iguales angulos con los tres semiejes

)SItivos)
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Estructura y geometria cristalina

_P y FCC son las estructuras compactas mas sencillas

isten estructuras mas complicadas,
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 obtienen p.ej. variando la secuencia:
 se repite A-B-C-B (llamada “hc” o también “4H")
( através de defectos

" alternancia aleatoria (el Co es 90% HCP y 10% FCC)

1 las estructuras HCP y FCC, las esferas definen o dejan libres

uecos”, que pueden ser de dos tipos:

" tetraédricos Muy

’ L iImportante
octaédricos P
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(F ocupatodos los
huecos tetraédricos)

NS
(Zn ocupa la mitad de los
huecos tetraédricos, los T%)

FCC
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Estructura y geometria cristalina

ciones y direcciones cristalograficas

Para especificar posiciones atdmicas se usa (x,y,z) medidas
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pn unidades de distancia alo largo de los ejes

Para especificar direcciones se usan componentes (como Si
uera un vector, pero
e con componentes enteras lo mas pequefias posibles
e sin comas
e signos negativos: barra sobre la componente
113]
lirecciones equivalentes: idéntica secuencia de atomos y

listancias

lirecciones equivalentes forman un tipo <1OO>
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Estructura y geometria cristalina

os cristalograficos

Para especificar planos cristalograficos se usan los indices de
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Viller:

- parael plano cristalografico deseado mas cercano al origen
— se determinan las intersecciones con los ejes
— se calculan los inversos
— se multiplican por el denominador mayor
— signo negativo: barra sobre la componente

(110)

conjunto de planos equivalentes: forma {110}
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Estructura y geometria cristalina

os cristalograficos hexagonales

2n el hexagonal se usan cuatro indices (hk”)
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Ino de los tres primeros (generalmente el tercero, por

tonvencion) es superfluo (es siempre | =—-h—-Kk )

pero hace manifiesta la simetria hexagonal, que de otro modo

DS menos evidente

A direcciones se procede analogamente

indices de Miller resultan especialmente utiles en el
isis de estructuras cristalinas por difraccion (rayos X,

frones)
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Estructura y geometria cristalina

efinicidn cristalografica de los indices de Miller parece arbitraria a

era vista.
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nalisis de estructuras por rayos X y en fisica de estado sélido se ve

diatamente la justificacion de esta definicion.

efinicion operativa de los indices de Miller: son las componentes
ector normal (de la red reciproca) mas corto perpendicular al

D que se considera.

definicion obliga sin embargo a introducir la red reciproca,
cesaria en Materiales 1. Por eso el libro y la asignatura siguen la

icion cristalografica, aunque parezca arbitraria.
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Estructura y geometria cristalina

ifractografia y la NMR son las dos herramientas basicas para

idar estructuras ordenadas (cristalinas, coloidales,
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iconductores, virus)
X

PO e 346 19 IRE ISR \ilemes amd W iMowd |3

patiern produced by
a beam of x-rays in a
chloride.

ma del NaCl

the radii differ only slightly, the rings corresponding to the different radii
do not correspond asd the resulting curve shows no maxima.
y (b} Viry thin cxlinders of voleme V and lengih 2H. In this instance,
ARy RaE: 10~ o - ¥ Shlesi) _ sotmt . ton
de la mioglobina difractograma de una

reconstruccion 3D de un ribosoma

dispersion coloidal
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= Estructura y geometria cristalina
i~
s
L 1
—_—
= flexion de radiacion X en cristales requiere interferencia constructiva:
L
-
Rayos X X Rayo 1 Rziyns X
3 m-/r;-nu_;.nlm tes / reflejados
7 N P4

d

-
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reflejados

el camino extra debe ser un multiplo entero

0L ¥ G¥ 689 :ddVSLVHM VJANT O VAV

: =g g de la longitud de onda:
A S~ (o) ".!” =
T4 i NG 2dsind =nA
ety o Condicion de Bragg (existe una formulacion
alternativa debida a von Laue, basada en la red reciproca)
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Estructura y geometria cristalina

flexion de radiacion X en cristales requiere interferencia constructiva:

Cada forma de planos {h kI producira

Rayos X
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o i un reflejo para un valor determinado del
N 5 angulo de incidencia (para un valor fijo de
5 y n; la reflexion mas intensa se obtiene para
R XA orden n=1; en Matll consideraremos
TR siempre n=1)

2d,,Sin@ =nA

Asi se obtiene un difractograma de (mono)cristal:

fn produced by
m of x-rays in a

diffraction pat-
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Estructura y geometria cristalina

metodo del difractograma de polvo se realiza cuando no es

le obtener un monocristal de suficiente tamano.
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muestra en polvo es una coleccion de muchos monocristales orientados al

(en todas las posibles orientaciones)

ptiene un difractograma de monocristal, rotado en torno al eje definido por
0 X incidente

ida mancha (punto) se obtiene ahora un circulo

20
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Estructura y geometria cristalina

2 una tercera alternativa (Método de Laue) en la cual no se gira el cristal sino

ie varia la longitud de onda de la radiacion X incidente.
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miendo: para buscar “reflejos” (cuando se cumple la condicion de Bragg) se

en seguir tres métodos:

/letodo de Laue: muestra fija, longitud de onda variable

/letodo del (mono)cristal: se gira la muestra, longitud de onda fija

/letodo del difractograma de polvo: se gira la muestra (muchos cristales diminutos),
pngitud de onda.

rmula que aprendemos a continuacion es valida para cualquier reflejo obtenido

ualquiera de los tres métodos

res meétodos proporcionan mucha mas informacion (como extraerla del

itograma, se sale de los limites de la asignatura)
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